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CURRICULUM VITAE 2019 

LAST NAME: Daskalakis 
NAME: Vangelis 
PLACE OF BIRTH: Heraklion, Crete – Greece 
BIRTHDAY: 24/12/1978 
TEL: +30 6942436906 (GR), 

+357 96832613/ 25002458 (CY) 

E-MAIL: evangelos.daskalakis@cut.ac.cy 
   
 
 ORCID orcid.org/0000-0001-8870-0850 
 
 

SECTION A – UNGERGRADUATE STUDIES & GRANTS 
 
1996 – 2000: Undergraduate studies in the Department of Chemistry, University of 
Crete (graduation grade: 8.87/10) 
 
Grants: (1) Entry Exam IKY Award - Scholarship (1996), (2) 1st, 2nd, 3d and 4th year IKY 
Scholarship for Excellence (1996-2000), (3) 3d year Award for Excellence (Municipali-
ty of Heraklion), (4) Award of Excellence in Graduation, University of Crete – De-
partment of Chemistry (2000). 
 

SECTION B – (POST)GRADUATE STUDIES & GRANTS 
 
2006 – 2010: Research Collaborator under fellowship (GRID COMPUTATIONAL 
CHEMISTRY – GRID-COMPCHEM – Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of 
Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583) in the Institute of Electronic 
Structure and Laser of the Foundation for Research and Technology-Hellas (IESL-
FORTH). 
 
2008 – 2009: Visiting Postdoc at Barcelona Supercomputing Center (BSC), Life Sci-
ences department (GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY – GRID-COMPCHEM – Marie-
Curie Host Fellowship for the Transfer of Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-
2005-029583 & HPC-Europa2 Scholarship). 
 
2005: Visiting Ph.D Grant-in-Aid for Scientific research (Grant-in-Aid for Specially 
Promoted Research) FY2005. Okazaki Institute for Integrative Bioscience, National 
Institutes of Natural Sciences Supercomputing Center, Okazaki, Aichi /Japan. 
 
2000 – 2006: M.Sc. & Ph.D, Theoretical and Computational Biophysics and Bio-
chemistry, Department of Chemistry, University of Crete –  
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Msc Title: “The mechanism of Ο-Ο cleavage in Cytochrome c Oxidase as reevealed by 
Density Functional Theory and resonance Raman”. 
Ph.D Title: “Bioenergetic Mechanisms of O2 and NO by Density Functional Theory”. 
 
(1) ΙΚΥ Scholarship for entry to the Postgraduate Programme (2001-2002), (2) Maria 
Manasaki Scholarship (2001-2002, 2002-2003) 
 
(2) Project title: Dynamics and reactivity of enzymatic processes involving heme-
copper aa3 oxidase from P. denitrificans: Spectroscopy and theoretical studies 
Financial entity: Greek Ministry of Education - Pythagoras I (2006) 
 
(3) Project title: Bioenergetic mechanisms of O2 and NO as revealed by density 
functional theory  
Financial entity: Greek Ministry of Education / E.U. Hrakleitos (2002-2005) 
 
(4) Project title: Structural Analysis of nitric oxide reductrase (nor) 
Financial entity: Greek Ministry of Education, General Secretariat for Scientific Re-
search (2000-2001) 
 

Postgraduate Courses during MSc/ Ph.D (grade: 9.75/10): 

(a) Special Topics in Biochemistry, (b) Pharmaceutical Chemistry, (c) IR/Raman Spec-

troscopy for Biological Molecules, (d) Computational Environmental Chemistry, (e) 

Multidimensional NMR Spectroscopy, (f) Vibrational Spectroscopy 
 

SECTION C – POSITIONS/ EMPLOYMENT & GRANTS 
 
Jan 2015 – present: 
Assistant Professor, Cyprus University of Technology, Department of Environmental 
Science and technology (2015-2019) / Department of Chemical Engineering (re-
naming, 2019-present) 
 

1. HPC-Europa3 Transnational Access programme (HPC17K4FRZ, 672.000 std cpu-core 
hrs) (2018) and Research Training Group Quantum Mechanical Materials Modelling 
(TRG-qm3, 2019) during Sabbatical Leave. Department of Physics & Earth Sciences 
(Biophysics Group), Jacobs University, Bremen, Germany. 

2. Interreg Greece-Cyprus, BIOMA «Decentralized management of bio-waste and their 
exploitation through the use of alternative and innovative treatment systems». 

3. Cyprus Research Promotion Foundation project POST-DOC/0916/0049 “Triggering 
Photoprotection in Photosystem II Antenna by Molecular Simulations and Raman 
Spectroscopy” (~160.000 Euros), as coordinator. 
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Cy-Tera-LinkSCEEM, PRACE HPC, GRnet ARIS Grants ~7.0mn total cpu standard core-
hours for projects: pro14b114s1, pro14b105s1 and pro15a113s1, pro15b104, 
pro16a105, pro16b103, pro17a103, pro17b101, lspre400, lspre410, PRACE DECI-13 
LHCFlex, PRACE DECI-14 AIMDPSII, GRnet preparatory ARIS “ADHDyn” & “LHCIIPsbS” 
as PI/ coordinator. GRnet 7th Call for Production Projects Accessing ARIS project 
“LHCIICRYSTAL” 3.0 mn std cpu-core hrs, as collaborator. 

4. PRACE Project Access Project 2018194641 17.0mn std-cpu core hrs @SuperMUC 
HPC (Leibniz Supercomputing Centre). “CDynLHCII - Clustering Dynamics of the ma-
jor Light Harvesting Complexes (LHCII) of Photosystem II under Photoprotection”, as 
coordinator. 

5. PRACE DECI-15 Access Project 15DECI0328 LHCPSSalt “LHCII-PsbS complex confor-
mations under varying salt content” ~4.0mn std-cpu core hrs, as coordinator. 

6. COST Action CM1401: Our Astro-Chemistry History. Management Committee MC 
member (start April 2015). 

7. Erasmus Grant Mobility for Training (visitor to the Academy of Sciences of the Czech 
Republic, Institute of Organic Chemistry and Biochemistry, Prague). May 2015. 

 
Dec 2010 – Dec 2014: 
Lecturer, Cyprus University of Technology, Department of Environmental Science 
and technology 
 

1. Startup Grant Cyprus University of Technology (40.000 €) 
2. “Activation and reduction of Nitric Oxide (NO) to laughing gas (N2O) by Nitric Oxide 

Reductase (NOR) and heme-copper cbb3 oxidase (financial entity: Cyprus Research 
Promotion Foundation €133.181. Technology/ΘΕΠΙΣ/0609/05 (ΒΕ): (2011-2013) as a 
collaborator. 

3. Cy-Tera & LinkSCEEM HPC Preparatory Access and Production Grants (860.000 total 
cpu standard core-hours, for projects: LinkSCEEM lsprob104s1, Ispro13a121s1, 
pro13b113s1, and pro14a120) as coordinator. 

4. The Deutscher Akademischer Austauschdienst (DAAD)/ German Academic Exchange 
Service Grant for ASEMUNDUS Networking Programme (Collaboration between Uni-
versities in Asia-Europe).  

5. COST Action ES1206: Advanced Global Navigation Satellite Systems tropospheric 
products for monitoring severe weather events and climate (GNSS4SWEC) – Man-
agement Committee & WG2 member (terminated April 2015) 

 

SECTION D – SCIENTIFIC SOCIETIES MEMBERSHIP 
Active -  
(1) American Chemical Society (ACS) Member 
(2) Biophysical Society (BPS) Member 
(3) Cytera-EM HPC Resource Allocation Committee Member (The Cyprus Institute) 
(4) Supercomputing Facility User Forum Board (The Cyprus Institute) 
 
Past -  
(1) Royal Society of Chemistry (RSC) Affiliate Member (2014-2016) 
(2) American Geophysical Union (AGU) Member (2016) 
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SECTION E – TEACHING ACTIVITIES AND ADMINISTRATIVE DUTIES 
 

Teaching Assistant (MSc, Ph.D, postdoc: 2000-2008) 
University of Crete, Department of Chemistry 
 
(a) Laboratory of Inorganic Chemistry II, 2001, (b) Laboratory of General Chemistry I, 

2001, (c) General Chemistry I, 2002, (d) Biochemistry I, 2003, 2006 & 2008. 

 

Independent Teaching (Lecturer, Assistant Professor: 2011-present) 
Cyprus University of Technology, Department of Environmental Science and Tech-

nology/ Chemical Engineering 

 

In the recent years (2011-2019), I have/ had independent teaching duties for the 

following courses in the Department of Environmental Science and Technology in 

Cyprus University of Technology in postgraduate: (1) Computational Environmental 

Chemistry, Biochemistry and Biology (Spring Semesters 2012-2017), (2) Special Top-

ics in Environmental Bioscience (Autumn Semester 2014), and undergraduate lev-

els: (3) Environmental Computational Modeling & Introduction to MATLAB (Spring 

Semesters 2011-present) (4) Dispersion Modeling (Autumn Semesters 2011-

present), (5) Atmospheric Physics – Meteorology (Autumn Semester 2011), (6) 

Thermodynamics (Spring Semesters 2011-2012), (7) Applied Thermodynamics II, 

(Spring semester 2020) and (8) Computer Aided Simulation of Dynamic Processes 

(Autumn Semester 2019). 

University of Crete, Department of Biology (invited): «Photosynthesis: The Photo-

synthetic apparatus under the microscope of Molecular Dynamics», in postgradu-

ate program «Molecular and Applied Plant Biology – Green Biotechnology» 
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Academic & Administrative Duties: 
Cyprus University of Technology, Department of Environmental Science and Tech-

nology 

 
1. The Senatorial Committee of Information Systems and Technology (IST) 

(2012-present) 

(a) Reviews on the annual budgetary submissions from IST 
(b) IdM (IAM) Project Committee for the implementation of the “Identity Access Man-

agement” scheme into the Cyprus University of Technology Information Systems & 
Technology (IST) 

(c) Microsoft Software for Students Project Committee (IST) 

(d) Committee for the Internet User Access Rights and Policies for Cyprus University of 

Technology 

2. The Departmental Postgraduate (2011-present) & Undergraduate Committees 

(2017-present) 

3. The Departmental Committee on Quality Assurance (2011-present) 

4. The Ad hoc ECTS label Committee of the Cyprus University of Technology 

(2014) 

5. The Ad hoc committee for the Open University (2016-present) 

6. The committee of the Pancyprian Examinations for admission to Higher Edu-

cation Institutions of Cyprus and Greece (2014) 

7. Member of the election committee for the University Academic Board Mem-

bers (2012) 
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SECTION F – RESEARCH ACTIVITIES 
 

I am the head of the Computational Environmental Modeling (CEM) Group in the 

Dept. Environmental Science and Technology (Cyprus University of Technology). My 

independent research focuses on studies of large biological and small gaseous mole-

cules involved in processes of biological and environmental significance. Among oth-

ers, my research interests include the biophysics and biochemistry behind the struc-

ture and functionality of heme proteins, e.g. the interaction of myoglobin (Mb) and 

Cytochrome c Oxidase (CcO) with atmospheric gases (COx, NOx). Insight into their in 

vivo behavior and possible environmental sensor capabilities is obtained. My studies 

on Photosystem II (PSII) are related to the mechanism of excess energy dissipation 

(Non-Photochemical Quenching or NPQ) and the plant photoprotection process that 

is highly relevant to a changing climate in terms of the production of tolerant plants, 

the O2 evolution and CO2 fixation. On the other hand, my studies on water dynamics 

(hydration), viewed from the physical chemistry aspect, add to the multi-disciplinary 

nature of my research and will be used in the future as the basis for protein-

hydration dynamics. 

The ever-growing environmental concerns push researchers to identify renewable 

energy resources and satisfy the demand of an increasing global population. In na-

ture, the life-sustaining oxygen cycle: O2 + 4e- + 4H+ Û 2H2O is driven by the pro-

cesses of photosynthesis and cellular respiration (oxidative phosphorylation). In the 

latter two processes energy is released-harvested from bond cleavage and con-

sumed-stored in bond forming processes. Scientists are constantly targeting these 

processes in cutting-edge research in order to design synthetic systems that resem-

ble their key components, duplicate their function and give fundamental insights in-

to mechanisms of action. Moreover, especially for photosynthesis and Photosystem-

II inspired models, this can potentially lead to applications in artificial and more effi-

cient solar energy harvesting. It can also be related, in a timely manner, with the en-

gineering of tolerant plants in a changing planetary climate (light stress, heat waves, 



7 | P a g e  

 

increase of salinity in a deteriorating water quality). However, the drawback for an 

efficient photosynthetic process lies on the fact that under excess light conditions, 

organisms activate their photoprotection and convert a significant amount of pho-

tonic energy into heat. Apart from the recent studies on CP29, and the major LHCII, 

from my group, related all-atom simulations are lacking in the literature that can 

provide crucial protein conformational changes vital to photoprotective biochemis-

try and also targets for protein or inhibitor engineering. Cutting-edge research pro-

jects on Photosynthesis and Oxidative Phosphorylation will provide on one hand a 

deeper understanding of the molecular photoprotective cycle at all-atom resolution 

that is still obscure to eliminate the aforementioned drawback, and on the other 

hand, a complete biochemical oxygen cycle, with the mechanistic similarities of how 

redox active transition metal ions (Fe, Cu, Mn) make or break the strong O−O bond. 

This makes Cytochrome c Oxidase (CcO) also an extremely important enzyme. My 

dual insight in combining both computational and experimental biochemistry, bio-

physics and biological chemistry makes me one of the most suitable researchers who 

could handle successfully this demanding project and It is important that Eastern 

Mediterranean is also involved in this research. 

I am reviewer for ACS Physical Chemistry Journals, RSC Phys. Chem. Chem. Phys., 

RSC Advances, Springer J. Molecular Modeling, OMICS Chemistry Journals, Biochem-

istry & Pharmacology, and for proposals to High Performance Computing (HPC) facili-

ties (LinkSCEEM, CyTera-EM, GRNET HPC, CSCS-Swiss National Supercomputing Cen-

tre, Biotechnology and Biological Sciences Research Council BBSRC, NOW - Nether-

lands). I belong to the editorial board of the Chemistry of Compounds Journal (Veri-

zona Publisher) and the SRL Biology Journals (SciRes Literature). 

 

SECTION G – INTERNATIONAL COLLABORATIONS (OLD & CURRENT) 
 

Prof. Farantos Stavros, Dept. of Chemistry, University of Crete & Foundation for Re-
search and Technology-Hellas 
Prof. Teizo Kitagawa, Specially Appointed Professor; Graduate School of Life Science, 
University of Hyogo 
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Prof. Guallar Victor, ICREA Research Professor at Barcelona Supercomputing Center - 
Centro Nacional de Supercomputación (BSC-CNS). Life & Medical Sciences. 
Prof. Alexander Ruban, School of Biological and Chemical Sciences, Queen Mary, 
University of London 
Prof. Ulrich Kleinekathöfer, Computational Physics and Biophysics Group, Jacobs 
University Bremen gGmbH, Department of Physics & Earth Sciences Focus Area 
Health 
Dr. Christopher Duffy, Cellular and Molecular Biology, School of Biological and 
Chemical Sciences, Queen Mary, University of London 
Dr. Kyriacos Petratos, Principal Researcher, Laboratory of Crytallography, Institute of 
Molecular Biology and Biotechnology, Foundation for Research and Technology Hel-
las (FORTH). 
 

SECTION H – MENTORING OF STUDENTS 
 

Undergraduate Diploma Theses (Bachelors’ degree) 
 
Completed (9): Charalambous Fevronia, Ioannou Neofyta, Panagiotou Fostira, Near-
chou Irene, Demetriou D Constantinos, Georgiou A Georgia, Eleftheriou Antonis, 
Vorka Flora, Charalambous Andreas, Palazis K. Andreas, Katsoni Panagiota 

Postgraduate Diploma Theses (Master’s degree) 
 
Completed (3): Charalambous Fevronia, Ioannou Neofyta, Papadatos Sotirios 

Doctoral Theses/ Candidates (Ph.D degree): 
 
Current (3): Salameh Anastasia, Papadatos Sotirios, Constantinou Anastasia 
 
Participation in Examiner’s Board for diploma theses (under/post-graduate): 20 
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SECTION I – LIST OF PUBLICATIONS 
PUBLICATIONS IN INTERNATIONAL PEER-REVIEWED JOURNALS 
 

*Corresponding Author 
 
01. Daskalakis V*, Maity S, Hart CL, Stergiannakos T, Duffy CDP, and Kleinekathöfer 
U Structural Basis for Allosteric Regulation in the Major Antenna Trimer of Photosys-
tem II (2019) J. Phys. Chem. B, doi: 10.1021/acs.jpcb.9b09767 
 
02. Daskalakis V*, Papadatos S, Kleinekathoefer, U Fine tuning of the photosystem II 
major antenna mobility within the thylakoid membrane of higher plants (2019) Bio-
chim. Biophys. Acta – Biomembranes, 1861, 183059 
 
03. Maity S, Gelessus A, Daskalakis V, Kleinekathoefer, U* On a Chlorophyll-
Carotenoid Coupling in LHCII (2019) Chem. Phys. 526, 110439 
 
04. Daskalakis V* Protein-Protein Interactions within Photosystem II under Photopro-
tection: The Synergy between CP29 Minor Antenna, Subunit S (PsbS) and Zeaxanthin 
at all-atom resolution (2018) Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 11843 – 11855. 
 
05. Daskalakis V*, and Papadatos S The Photosystem II Subunit S under Stress (2017) 
Biophys. J. (Cell) 113 (11), 2364-2372. 
 
06. Papadatos S, Charalambous C A, and Daskalakis V* A pathway for protective 
quenching in antenna proteins of Photosystem II (2017) Scientific Reports (NPG) 7, 
2523. doi: 10.1038/s41598-017-02892-w. 
 
07. Ioannou A, Daskalakis V, and Varotsis C* Detection of Maillard reaction products 
by a coupled HPLC-Fraction collector technique and FTIR characterization of Cu(II)-
complexation with the isolated species (2017) J. Mol. Struct. 1141, 634–642. 
 
08. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V* and Pinakoulaki E* Coupling of helix E-F 
motion with the O-nitrito and 2-nitrovinyl coordination in myoglobin (2017) Biophys. 
Chem. 221, 10-16. 
 
09. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V and Pinakoulaki E* Nitrite coordination in 
myoglobin (2017) J. Inorg. Biochemistry (JIB), 166, 49-54. 
 
10. Ioannidis NE, Papadatos S, and Daskalakis V* Energizing the Light Harvesting An-
tenna: Insight from CP29 (2016) BBA – Bioenergetics, 1857 (10), 1643-1650. 
 
11. Salameh A, Vorka, F, and Daskalakis V* Correlation Between Surface Tension and 
the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets (2016) J. Phys. Chem. C, 120 
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(21), 11508-11518 
 
12. Daskalakis V, Ohta T, Kitagawa T, Varotsis C* Structure and properties of the cat-
alytic site of nitric oxide reductase at ambient temperature (2015) Biochim. Biophys. 
Acta – Bioenergetics, 1847(10), 1240–1244. 
 
13. Daskalakis V*,  Charalambous F, Demetriou DC, Georgiou AG Surface-Active Or-
ganic Matter induces salt morphology transitions during new atmospheric particle 
formation and growth (2015) RSC Adv., 5, 63240–63251. 
 
14. Daskalakis V*, Charalambous F, Panagiotou F, Nearchou I Effects of Surface Ac-
tivity on Carbon Dioxide Nucleation in Atmospheric Wet Aerosols: A Molecular Dy-
namics Study (2014) Phys. Chem. Chem. Phys., 16: 23723-23734. 
 
15. Daskalakis V*, Hadjicharalambous M Hexagonal Ice Stability and Growth in the 
presence of Glyoxal and Secondary Organic Aerosols (2014) Phys. Chem. Chem. Phys. 
16(33): 17799-17810. 
 
16. Pinakoulaki E, Daskalakis V, Ohta T, Richter O M, Budiman K, Kitagawa T, Ludwig 
B, Varotsis C* The protein effect in the structure of two ferryl-oxo intermediates at 
the same oxidation level in the heme-copper binuclear center of cytochrome c oxi-
dase. (2013) J. Biol. Chem. 288(28): 20261-20266. 
 
17. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC* Exploring the Topography of Free Energy 
Surfaces and Kinetics of Cytochrome c Oxidases interacting with small ligands (2012) 
RSC Adv. 2: 5828 - 5836. 
 
18. Kampanarakis A, Farantos SC*, Daskalakis V and Varotsis C Non-Linear Vibra-
tional Modes in Biomolecules: a periodic orbits description. (2012) Chem. Phys. Else-
vier, 399: 258–263. 
 
19. Pinakoulaki E, Daskalakis V and Varotsis C* (All authors have contributed equally 
to this work) The origin of the FeIV=O intermediates in cytochrome aa3 oxidase. 
(2012) BBA Bioenergetics, 1817: 552-557. 
 
20. Daskalakis V, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C* Regulation of Electron and Pro-
ton Transfer by the Protein Matrix of Cytochrome c Oxidase. (2011) J. Phys. Chem. B, 
115(13): 3648-3655. 
 
21. Daskalakis V*, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C Vibrational Resonances and CuB 
displacement controlled by proton motion in Cytochrome c Oxidase, (2010) J. Phys. 
Chem. B, 114(2): 1136-1143. 
 
22. Daskalakis V, Varotsis C* Binding and Docking Interactions of NO, CO and O2 in 
Heme Proteins as Probed by Density Functional Theory, Review for the Special Issue 
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on “Application of Density Functional Theory in Chemical Reactions”. (2009) Int. J. 
Mol. Sci., 10: 4137-4156.  
 
23. Porrini M*, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme Cavity Dynamics of Pho-
todissociated CO from ba3-Cytochrome c Oxidase: The Role of Ring-D Propionate, 
(2009) J. Phys. Chem. B, 113(35): 12129-12135. 
 
24. Daskalakis V, Farantos SC*, Varotsis C Assigning vibrational spectra of ferryl-oxo 
intermediates of cytochrome c oxidase by periodic orbits and Molecular Dynamics, 
(2008) J. Am. Chem. Soc 130(37): 12385-12393. 
 
25. Daskalakis V, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Varotsis C* Probing the environment of 
CuB in heme-copper oxidases. (2007) J. Phys. Chem. B 111: 10502-10509. 
 
26. Pinakoulaki E, Yoshimura H, Daskalakis V, Yoshioka S, Aono S, Varotsis C* Two 
ligand binding sites in the O2-sensing signal transducer HemAT: Implications for lig-
and Recognition/ Discrimination and signaling. (2006) Proc. Natl. Acad. Sci. USA 103: 
14796-14801. 
 
27. Pinakoulaki E, Koutsoupakis C, Stavrakis S, Marialena A, Papadopoulos G, Daska-
lakis V, Varotsis C* Structural dynamics of Heme-copper oxidases and Nitric oxide 
reductases: Time-Resolved step-scan FTIR and Time-resolved Resonance Raman stud-
ies. (2005) J. Raman Spec. 36: 337-349. 
 
28. Koutsoupakis C, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Daskalakis V, Varotsis C* Time-
resolved step-scan Fourier transform infrared investigation of heme-copper oxidases: 
implications for O2 input and H2O/H+ output channels. (2004) Bioch. Biophys. Acta 
1655: 347-352. 
 
 
CHAPTERS IN BOOKS, REVIEW ARTICLES 
 
01. Salameh A, and Daskalakis V* Atmospheric Ice Nucleation by Glassy Organic 
Compounds: A Review (2017), Chem. Comp. J 1(1): 13-23. 
 
02. Daskalakis V, Varotsis C* Probing the Action of Cytochrome c Oxidase (2014) The 
Structural Basis of Biological Energy Generation, Advances in Photosynthesis and 
Respiration, 39 (10): SBN 978-94-017-8742-0. 
 
03. Daskalakis V*, Farantos S C, Varotsis C Tuning heme functionality: the cases of 
Cytochrome c Oxidase and Myoglobin Oxidation (2012), LNCS – Springer-Verlag Ber-
lin, Heidelberg, p. 304-315. ISBN: 978-3-642-31124-6. 
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04. Daskalakis V, Giatromanolakis M, Porrini M, Farantos, SC* and Gervasi O Grid 
Computing Multiple Shooting Algorithms for Extended Phase Space Sampling and 
Long Time Propagation in Molecular Dynamics. Computer Physics, Chapter 4 pp. 1-
18, 2011 © Nova Science Publishers, Inc. Editors: B. S. Doherty, A. N. Molloy. ISBN 
978-1-61324-790-7. 

PUBLICATIONS IN REFERRED PROCEEDINGS OF INTERNATIONAL CONFERENCES 
 
 
01. Daskalakis V*, Farantos SC, Varotsis C Protein Dynamics and Spectroscopy for 
Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxidase: A Molecular Dynamics Approach. 
(2007) AIP Computation in Modern Science and Engineering, Proc. 963(2): 31-34. 
 

SECTION J – PARTICIPATIONS IN CONFERENCES-WORKSHOPS-SEMINARS 
 
1. Daskalakis V., Stergiannakos T., Papadatos, S. The Synergy between LHCII and 
PsbS under Photoprotection, Biophysics of Photosynthesis 2019, Accademia dei Lin-
cei, Rome Italy, October 2-4, 2019 
 
2. Daskalakis V., Stergiannakos T., Papadatos, S. The Photosynthetic Apparatus un-
der Stress by Molecular Simulations, Photosynthesis Gordon Research Conference, 
Grand Summit Hotel at Sunday River in Newry, ME United States, July 21-16, 2019 
(by invitation only).  
 
3. Daskalakis V. Lecture, Fine Tuning of the Photosynthetic Apparatus, Department 
of Materials Science and Technology, Heraklion, Greece, 20 May 2019 (invited talk). 
 
4. Daskalakis V. Lecture, The Photosynthetic Apparatus under Stress by Molecular 
Simulations, National Hellenic Research Foundation, Athens, Greece, 17 December 
2018 (invited talk). 
 
5. Daskalakis V. Molife Research Seminar, Triggering Photoprotection in Photosys-
tem II Light Harvesting Complexes by Molecular Simulations, Bremen, Germany 
GmbH, 25 September 2018 (invited talk). 
 
6. Daskalakis V. 62nd Annual Meeting Biophysical Society, S(T)IMULATING THE IN-
TERPLAY BETWEEN PHOTOSYSTEM II PROTEINS AND THE XANTHOPHYLL CYCLE IN 
PHOTOPROTECTION, San Francisco, USA, 17-21 February 2018 
 
7. Daskalakis V. 3d EMN Meeting on Computation and Theory – Molecular Dynamics 
and Its Applications, The effect of proton and potential gradients on integral mem-
brane proteins: Insights from Molecular Dynamics simulations, Dubai UAE, 6-10 
November 2017 (Invited Talk) 
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8. Daskalakis V, Papadatos S. 42nd FEBS Congress (from molecules to cells and back) 
– The Photosystem II Subunit S Dynamics under Stress, Jerusalem Israel, 10-14 Sep-
tember 2017 (Poster). 
 
9. Daskalakis V, Salameh A, AGU 2016 Fall Meeting – Correlation Between Surface 
Tension and the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets, San Francis-
co USA, 12-16 December 2016 (Poster). 
 
10. Daskalakis V, Department of Chemistry University of Crete Seminars, Oxygen 
Evolution and Reduction: Common Principles, Heraklion-Crete, Greece, 25 November 
2017 (invited talk). 
 
11. Daskalakis V, Ioannidis NE, Papadatos S. 79th Harden Conference – Oxygen Evo-
lution and Reduction – Common Principles: Tuning of a conformational change in 
CP29 from spinach: from Light Harvesting to Photoprotection, Innsbruck Austria, 
16-20 April 2016 (Poster+Talk). 
 
12. Daskalakis V and Pinakoulaki E. New Biological Frontiers Illuminated by Molecu-
lar Sensors and Actuators meeting being held in Taipei, Taiwan, June 28 – July 1, 
2015. Abstract titled “Globin Nitrito Heme Fe-O-N=O/ 2-Nitrovinyl Species: Impi-
cations for Myoglobin Helices Dynamics”, fixed-participants meeting. 
 
13. Organizational Committee “12th Greece-Cyprus Conference on Chemistry 2015”, 
8-10 May 2015, Thessaloniki Greece 
 
14. Daskalakis V, Hadjicharalambous M, Charalambous F Ice 1h crystal stability and 
growth in the presence of glyoxal Secondary Organic Aerosol and Carbon Dioxide. 
13th Quadrennial IGACGP Symposium 13th IGAC Science Conference on Atmospher-
ic Chemistry (IGACGP, IGAC 2014), Brazil, Natal, 22-26 September, 2014. 
 
15. Daskalakis V, Hadjicharalambous M Probing the Effects of Atmospheric Pollu-
tants on Ice Nucleation. International Conference on Scientific Computing 2013 (CSC 
2013), Paphos, Cyprus, 3 - 6 December 2013. (Invited talk). 
 
16. Daskalakis V, Varotsis C The structure of the Hyponitrite in Nitric Oxide Reduc-
tase (NOR). Biophysical Society (BPS) 57th Annual Meeting in Philadelphia, Pennsyl-
vania, February 2-6, 2013. 
 
17. Daskalakis V, ASEMUNDUS Networking seminar in Korea. Erasmus Mundus pro-
gramme to enhance quality in higher education through scholarships and academic 
cooperation between Europe and the rest of the world. Seoul, Korea, May 15-16, 
2012. 
 
18. Daskalakis V, Farantos S C, Varotsis C Tuning heme functionality: the cases of 
Cytochrome c Oxidase and Myoglobin Oxidation, 12th International Conference on 
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Computational Science and Applications (ICCSA 2012), June 18-21, Salvador de Ba-
hia, Brazil, 2012. (Best paper Award) 
 
19. Daskalakis V, Varotsis C Probing the effect of the proximal and distal to the 
heme a3 environments in the Cytochrome c Oxidase dioxygen reaction, 15th Interna-
tional Conference on Biological Chemistry (ICBIC15), 7-12 August, Vancouver, Cana-
da, 2011. 
 
20. CD-ADAPCO, STAR-CCM+ Training School, 10-12 May 2011, London, UK. 
 
21. Daskalakis V, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C QM/MM Calculations on Cyto-
chrome c Oxidase: Probing of electron and proton pump coupling, TAM 2010 MEET-
ING, Helsinki 15-17 June 2010. 
 
22. Expanding the Frontiers of Molecular Dynamics Simulations in Biology, 23-25 
November, Institu d’ Estudis Catalans, Barcelona – Spain, 2009 (Joint BSC - IRB Barce-
lona Conference). 
 
23. Aug. 31 – Sept. 5 2009: Summer School on Simulation Approaches to Problems in 
Molecular and Cellurar Biology, Miramar Palace, San Sebastian, Spain. Cecam (Cen-
tre Europeen de Calcul Atomique et Moleculaire), under Psi-K scholarship. 
 
24. Daskalakis V, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C Towards the Understanding of 
His411-FeIV=O Spectroscopic Properties in Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxi-
dase + O2 Reaction: A Theoretical QM/MM, MD Approach, 14th International Con-
ference on Biological Inorganic Chemistry (ICBIC14), 25-30 July, Nagoya, Japan, 2009. 
SBIC (The Society of Biological Inorganic Chemistry) Poster Award for outstanding 
contribution. 
 
25. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme cavity dynamics of photo-
dissociated CO from ba3-cytochrome c oxidase: The role of ring-D propionate, 10th 
Congress in Chemistry Greece – Cyprus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009. 
 
26. a. Daskalakis V, Farantos C S, Varotsis C Assigning Vibrational Spectra of Ferryl-
Oxo Intermediates of Cytochrome c Oxidase by Periodic Orbits and Molecular Dy-
namics, 
       b. Daskalakis V, Varotis C Cytochrome c Oxidase + O2 reaction intermediates as 
probed by Density Functional Theory: The Proximal and Distal to heme a3 effects, 
       c. Daskalakis V, Varotsis C Theoretical Studies of Metal-NOx species, isolated 
and in aqueous solutions: Raman bands, 10th Congress in Chemistry Greece – Cy-
prus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009. 
 
27. 15-18 Sept. 2008: Cost Training School On Molecular And Material Science Grid 
Applications - Trieste, Italy. 
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28. Gervasi O, Farantos S C, Daskalakis V, Giatromanolakis M The Study of cyto-
chrome c Oxidase on the EGEE Grid, 3d EGEE User Forum, Clemont-Ferrand, France, 
2008.  
 
29.  Daskalakis V, Giatromanolakis M, Farantos SC, Gerbasi O EGEE: Applications in 
Classical and Quantum Molecular Dynamics, First Hellas Grid User Forum, Athens, 
Greece, 2007. 
 
30. Daskalakis V, Farantos S, Varotsis C Protein dynamics and spectroscopy for ferryl 
intermediate of Cytochrome c Oxidase: A molecular dynamics approach, Interna-
tional Conference of Computational Methods in Sciences and Engineering (ICCMSE 
2007), Corfu, Greece, 2007. (Award for Best Presentation, by the Organizing Commit-
tee of ICCMSE) 
Publication: Protein Dynamics and Spectroscopy for Ferryl Intermediate of Cyto-
chrome c Oxidase: A Molecular Dynamics Approach, AIP Computation in Modern 
Science and Engineering, Proc. 963(2): 31-34 (2007). 
 
31. Pinakoulaki E, Ohta T, Daskalakis V, Aggelaki M, Kitagawa T, Ludwig B, Varotsis C 
Diogygen activation and bond cleavage in cell respiration as probed by resonance 
raman spectroscopy, The second International Symposium on Biomolecular Chemis-
try (ISBC2006), Konan Fiber, Fiber, Konan University, Japan, 2006. 
 
32. Daskalakis V, Frudakis G, Varotsis C DFT Study of endoperoxides and  their in-
termediates in Fe(II) cleavage of the endoperoxy bridge, 19th National Conference in 
Chemistry, Heraklion, Crete, Greece, 2002. 
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Detailed list of publication abstracts and 5-year journal impact factors (IF). 
 

*Corresponding Author 
 

01. Daskalakis V*, Maity S, Hart CL, Stergiannakos T, Duffy CDP, and Kleinekathöfer 
U Structural Basis for Allosteric Regulation in the Major Antenna Trimer of Photosys-
tem II (2019) J. Phys. Chem. B, doi: 10.1021/acs.jpcb.9b09767 
Impact Factor: 3.33 
 
The allosteric regulation of protein function proves important in many life-sustaining process-
es. In plant photosynthesis, LHCII, the major antenna complex of Photosystem II, employs a 
delicate switch between light harvesting and photoprotective modes. The switch is triggered 
by an enlarged pH gradient (ΔpH) across the thylakoid membranes. Using molecular simula-
tions and quantum calculations, we show that ΔpH can tune the light-harvesting potential of 
the antenna via allosteric regulation of the excitonic coupling in chlorophyll – carotenoid 
pairs. To this end, we propose how the LHCII excited state lifetime is coupled to the envi-
ronmental conditions. In line with experimental findings, our theoretical model provides cru-
cial evidence towards the elucidation of the photoprotective switch of higher plants at an all-
atom resolution. 
 
02. Daskalakis V*, Papadatos S, Kleinekathoefer, U Fine tuning of the photosystem II 
major antenna mobility within the thylakoid membrane of higher plants (2019) Bio-
chim. Biophys. Acta – Biomembranes, 1861, 183059 
Impact Factor: 3.79 
 
Depending on the amount of light, the photosystem II (PSII) antennae or Light Harvesting 
Complexes (LHCII) switch between two states within the thylakoid membranes of higher 
plants, i.e., a light-harvesting and a photoprotective mode. This switch is co-regulated by a pH 
gradient (ΔpH) across the membrane and the interaction with the PSII subunit S (PsbS) that is 
proposed to induce LHCII aggregation. Herein we employ all-atom and coarse-grained mo-
lecular simulations of the major LHCII trimer at low and excess ΔpH, as well as in complexa-
tion with PsbS within a native thylakoid membrane model. Our results demonstrate the ag-
gregation potential of LHCII and, consistent with the experimental literature, reveal the role 
of PsbS at atomic resolution. PsbS alters the LHCII-thylakoid lipid interactions and restores 
the LHCII mobility that is lost in the transition to photoprotective conditions (low lumenal 
pH). In agreement with this finding, diffusion of the integral membrane protein LHCII is de-
pendent on both, electrostatic interactions and hydrophobic mismatch, while it does not obey 
the Saffman–Delbrück diffusion model. 
 
03. Maity S, Gelessus A, Daskalakis V, Kleinekathoefer, U* On a Chlorophyll-
Carotenoid Coupling in LHCII (2019) Chem. Phys. 526, 110439 
Impact Factor: 1.822 
 
Higher plants have evolved elaborate mechanisms to fine-tune their photosynthetic activity 
for the optimal yield under low light and at the same time they cope with its fluctuations. Pro-
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posals in the literature have indicated that a specific chlorophyll-a (Chl-a)/carotenoid (Car) 
pair within the major light harvesting complex (LHCII) of photosystem II can play the role of 
a quencher in terms of energy transfer between the Qy state of Chl-a to the short-lived dark S1 
state of the carotenoid. For the respective coupling calculations, we employ the TrESP ap-
proach (transition charge from electrostatic potential) which needs atomic transitions charges 
as input. In this study, we determine these charges using different quantum chemical ap-
proaches as well as compare to existing data. Furthermore, the excitonic couplings for the 
Chl-a/Car pair are determined along molecular dynamics trajectories and the results are dis-
cussed in terms of varying pH and ionic strengths. 
 
04. V. Daskalakis V* Protein-Protein Interactions within Photosystem II under Photo-
protection: The Synergy between CP29 Minor Antenna, Subunit S (PsbS) and Zeaxan-
thin at all-atom resolution (2018) Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 11843 – 11855. 
Impact Factor: 4.216 
 
The assembly and disassembly of protein complexes within cells are crucial life-sustaining 
processes. In photosystem II (PSII) of higher plants, there is a delicate yet obscure balance 
between light harvesting and photo-protection under fluctuating light conditions, that involves 
protein–protein complexes. Recent breakthroughs in molecular dynamics (MD) simulations 
are combined with new approaches herein to provide structural and energetic insight into such 
a complex between the CP29 minor antenna and the PSII subunit S (PsbS). The microscopic 
model involves extensive sampling of bound and dissociated states at atomic resolution in the 
presence of photo-protective zeaxanthin (Zea), and reveals well defined protein–protein cross-
sections. The complex is placed within PSII, and macroscopic connections are emerging 
(PsbS–CP29–CP24–CP47) along the energy transfer pathways from the antenna to the PSII 
core. These connections explain macroscopic observations in the literature, while the previ-
ously obscured atomic scale details are now revealed. The implications of these findings are 
discussed in the context of the Non-Photochemical Quenching (NPQ) of chlorophyll fluores-
cence, the down-regulatory mechanism of photosynthesis, that enables the protection of PSII 
against excess excitation load. Zea is found at the PsbS–CP29 cross-section and a pH-
dependent equilibrium between PsbS dimer/monomers and the PsbS–CP29 dissocia-
tion/association is identified as the target for engineering tolerant plants with increased crop 
and biomass yields. Finally, the new MD based approaches can be used to probe protein–
protein interactions in general, and the PSII structure provided can initiate large scale molecu-
lar simulations of the photosynthetic apparatus, under NPQ conditions. 
 
05. Daskalakis V*, and Papadatos S The Photosystem II Subunit S under Stress (2017) 
Biophys. J. (Cell) 113 (11), 2364-2372. 
Impact Factor:  3.743 
 
Non-Photochemical Quenching (NPQ) is the protective mechanism against overexcitation of 
Photosystem II (PSII) triggered by excess ΔpH in photosynthetic membranes. The Light Har-
vesting Complexes (LHCs), the de-epoxidation of Violaxanthin to Zeaxanthin, and the PSII 
subunit S (PsbS) work in synergy for an optimized multilevel response. Understanding the 
fine details of this synergy has proven challenging to scientific research. Here we employ 
large-scale all-atom molecular simulations and beyond experimental insight, we proceed a 
step further in identifying the PsbS dynamics that could possibly be associated with this syn-
ergy. For the first time, we probe distinct behavior of the PsbS (a) under ΔpH that probes the 
details of the potential dimer to monomer transition, and (b) in a Violaxanthin/ Zeaxanthin-
rich membrane, at an all atom resolution. We propose that the lumen exposed residues Threo-
nine-162 and Glutamic-173 form stabilizing hydrogen bonds between the PsbS monomers 
only at high lumen pH, whereas at low pH (excess ΔpH) this interaction is lost and leads to 
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higher flexibility of the protein and potentially to the dimer to monomer transition. Lastly, we 
discuss how conformational changes under the presence of ΔpH/ Zeaxanthin are related to the 
PsbS role in the current NPQ model in the literature. For the latter, we probe a PsbS-
monomeric LHCII association. The association is proposed to potentially alter the monomeric 
LHCII sensitivity to ΔpH by changing the pKa values of interacting LHCII residues. This 
serves as an example where protonation-ligation events enhance protein-protein interactions 
fundamental to many life processes. 
 
06. Papadatos S, Charalambous C A, and Daskalakis V* A pathway for protective 
quenching in antenna proteins of Photosystem II (2017) Scientific Reports 7, 2523. 
doi: 10.1038/s41598-017-02892-w. 
Impact Factor:  4.847 
 
Photosynthesis is common in nature, converting sunlight energy into proton motive force and 
reducing power. The increased spectral range absorption of light exerted by pigments (i.e. 
chlorophylls, Chls) within Light Harvesting Complexes (LHCs) proves an important ad-
vantage under low light conditions. However, in the exposure to excess light, oxidative dam-
ages and ultimately cell death can occur. A down-regulatory mechanism, thus, has been 
evolved (non-photochemical quenching, NPQ). The mechanistic details of its major compo-
nent (qE) are missing at the atomic scale. The research herein, initiates on solid evidence from 
the current NPQ state of the art, and reveals a detailed atomistic view by large scale Molecu-
lar Dynamics, Metadynamics and ab initio Simulations. The results demonstrate a complete 
picture of an elaborate common molecular design. All probed antenna proteins (major LHCII 
from spinach-pea, CP29 from spinach) show striking plasticity in helix-D, under NPQ condi-
tions. This induces changes in Qy bands in excitation and absorption spectra of the nearby 
pigment pair (Chl613-614) that could emerge as a new quenching site. Zeaxanthin enhances 
this plasticity (and possibly the quenching) even at milder NPQ conditions. 
 
07. Ioannou A, Daskalakis V, and Varotsis C* Detection of Maillard reaction products 
by a coupled HPLC-Fraction collector technique and FTIR characterization of Cu(II)-
complexation with the isolated species (2017) J. Mol. Struct. 1141, 634–642. 
Impact Factor:  1.561 
 
The isolation of reaction products of asparagine with reducing sugars at alkaline pH and high 
temperature has been probed by a combination of high performance liquid chromatography 
(HPLC) coupled with a Fraction Collector. The UV-VIS and FTIR spectra of the isolated 
Maillard reaction products showed structure-sensitive changes as depicted by deamination 
events and formation of asparagine-saccharide conjugates. The initial reaction species of the 
Asn-Glu reaction were also characterized by Density Functional Theory (DFT) methods. Evi-
dence for Cu (II) metal ion complexation with the Maillard reaction products is supported by 
UV-VIS and FTIR spectroscopy. 
 
08. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V* and Pinakoulaki E* Coupling of helix E-F 
motion with the O-nitrito and 2-nitrovinyl coordination in myoglobin (2017) Biophys. 
Chem. 221, 10-16. 
Impact Factor: 2.121 
 
Myoglobin is known to react slowly with nitirite to form the green pigment by NO2

- cordina-
tion to the heme Fe in the O-binding nitrito (O1-N=O2) mode and to the heme 2-vinyl posi-
tion forming a reversible low-to high spin species. Nitrite is a powerful oxidizing agent and a 
biological reservoir for NO that has been implicated in a variety of aerobic biological sys-
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tems. Accordingly, it is important to elucidate the nature and variety of NO2
- reaction mecha-

nisms with Mb. We have performed principal component analysis (PCA, or essential dynam-
ics) on Molecular Dynamics trajectories of all Mb-NO2 coordination states to resolve the most 
important motions in the protein at 298K. We show that the coordination or removal of NO2

- 
to/from the heme iron is associated mainly with a motion of helix E and the coordination of 
NO2

- to the 2-vinyl is associated with a motion of helix F and a correlated motion of helices 
E-F. This latter correlated motion can be attributed to the interaction of Val68 and Ile107 with 
the 2-nitrovinyl moiety. The resonance Raman results show that coordination of NO2

- to the 
2-vinyl is increased at pH 6.0 demonstrating that the amide protons in the F helix are not pro-
tected from access of solvent water and the helix F motion allows solvent access to the 2-
vinyl group, without affecting the coordination to the heme Fe. 
 
09. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V and Pinakoulaki E* Nitrite coordination in 
myoglobin (2017) J. Inorg. Biochemistry (JIB), 166, 49-54. 
Impact Factor: 3.207 
 
 The coordination of nitrite in myoglobin (Mb) has been characterized by resonance Raman 
spectroscopy and the frequencies of the nitrite bound to the heme Fe as well to the 2-vinyl 
have been computed by Density Functional Theory (DFT) calculations. The DFT Natural 
Bond Orbital (NBO) analysis and the extensive isotope-labeling in the resonance Raman ex-
periments indicate that NO2

- (O1-N=O2) is bound to the heme Fe via O1. Based on the vibra-
tional characterization of the reversible transition between low and high spin Fe-O-N=O/2-
nitrovinyl species, we suggest that the key step that triggers the spin-change is the increase of 
the proximal Fe-NHis93 bond length. The frequencies of the O and N sensitive bands of the 
Fe-O-N=O/2-nitrovinyl species remained largely unchanged in the low-to high-spin transi-
tion. Therefore the “greening” process in the reaction of ferric Mb with NO2

- proceeds 
through the Fe-O-N=O/2-nitrovinyl species, which can exist in either the high or low-spin 
state. 
 
10. Ioannidis NE, Papadatos S, and Daskalakis V* Energizing the Light Harvesting An-
tenna: Insight from CP29 (2016) BBA – Bioenergetics, 1857 (10), 1643-1650 
Impact Factor: 5.468 
 
How do plants cope with excess light energy? Crop health and stress tolerance are governed 
by molecular photoprotective mechanisms. Protective exciton quenching in plants is activated 
by membrane energization, via unclear conformational changes in proteins called antennas. 
Here we show that pH and salt gradients stimulate the response of such an antenna under low 
and high energization by all-atom Molecular Dynamics Simulations. Novel insight establishes 
that helix-5 (H5) conformation in CP29 from spinach is regulated by chemiosmotic factors. 
This is selectively correlated with the chl-614 macrocycle deformation and interactions with 
nearby pigments, that could suggest a role in plant photoprotection. Adding to the signifi-
cance of our findings, H5 domain is conserved among five antennas (LHCB1–5). These re-
sults suggest that light harvesting complexes of Photosystem II, one of the most abundant pro-
teins on earth, can sense chemiosmotic gradients via their H5 domains in an upgraded role 
from a solar detector to also a chemiosmotic sensor. 
 
11. Salameh A, Vorka, F, and Daskalakis V* Correlation Between Surface Tension and 
the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets (2016) J. Phys. Chem. C, 120 
(21), 11508-11518 
Impact Factor: 4.693 
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The properties of the liquid− gas interface in the presence of surface-active organic matter, 
and the bulk response to changes of the resulting surface tension are key factors in assessing 
cloud microphysics or condensation/ evaporation dynamics for atmospheric particles and bio-
logical systems alike. A fundamental question rises on how we can induce changes in the bulk 
of an aquatic droplet by varying its surface-activity. The challenging aspect of answering such 
a question rises from the fact that water exerts complexity in its interactions giving rise to 
many anomalous properties. Here, we employ molecular dynamics simulations on salty aquat-
ic droplets, associated with new particle formation in the atmosphere. We present a correla-
tion between surface tension and a bulk property like the static dielectric constant, which is 
closely related to the water activity in Köhler theory of droplet formation and growth. We 
thus correlate surface to bulk properties. The particles we probe consist of water, salt (ammo-
nium bisulfate), and surface-active organic matter. A particularly useful result of our study is 
that surface-active organic matter on the surface of a salty droplet can alter the solvent proper-
ties of water in terms of water orientation/water activity measured by the static dielectric con-
stant in the bulk. 
 
12. Daskalakis V, Ohta T, Kitagawa T, Varotsis C* Structure and properties of the cat-
alytic site of nitric oxide reductase at ambient temperature (2015) Biochim. Biophys. 
Acta – Bioenergetics, 1847(10), 1240–1244. 
Impact Factor: 5.468 
 
Nitric oxide reductase (Nor) is the third of the four enzymes of bacterial denitrification re-
sponsible for the catalytic formation of laughing gas (N2O). Here we report the detection of 
the hyponitrite (HO–N = N–O−) species (νN–N = 1332 cm−1) in the heme b3 Fe–FeB dinuclear 
center of Nor from Paracoccus denitrificans. We have also applied density functional theory 
(DFT) to characterize the bimetallic-bridging hyponitrite species in the reduction of NO to 
N2O by Nor and compare the present results with those recently reported for the N–N bond 
formation in the ba3 and caa3 oxidoreductases from Thermus thermophiles. 
 
13. Daskalakis V*,  Charalambous F, Demetriou DC, Georgiou AG Surface-Active Or-
ganic Matter induces salt morphology transitions during new atmospheric particle 
formation and growth (2015) RSC Adv., 5, 63240–63251. 
Impact Factor: 3.30 
 
The creation of new atmospheric particles via nucleation is an important source of the parti-
cles from which Cloud Condensation Nuclei (CCN) are formed. The new particle formation 
(NPF) process can significantly alter the atmospheric aerosol size distribution and thus CCN 
activation. CCN are associated with boundary layer evolution, cloud formation, and cloud 
properties like albedo, or the lifetime. Water vapor condenses upon atmospheric particulates 
that grow in size to form cloud droplets. Despite its importance, NPF is poorly understood at 
the atomic level and the ns time scale especially when organic matter (OM) effects are in-
cluded. Here we employ molecular dynamics simulations on ammonium chloride wet aerosol 
models. Salt within the aerosol is found to transition between different morphologies – brine 
and crystalline – depending on the presence of OM on the surface of the occurring particle. 
Particle number, size and growth dynamics are associated with this variant salt morphology. 
Our findings elucidate the dynamics of NPF and particle growth in the presence of OM. 
 
14. Daskalakis V*, Charalambous F, Panagiotou F, Nearchou I Effects of Surface Ac-
tivity on Carbon Dioxide Nucleation in Atmospheric Wet Aerosols: A Molecular Dy-
namics Study (2014) Phys. Chem. Chem. Phys., 16: 23723-23734. 
Impact Factor: 4.216 
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Organic matter (OM) uptake in cloud droplets produces water-soluble secondary organic aer-
osols (SOA) via aqueous chemistry. These play a significant role in aerosol properties. We 
report the effects of OM uptake in wet aerosols, in terms of the dissolved-to-gas carbon diox-
ide nucleation using molecular dynamics (MD) simulations. Carbon dioxide has been impli-
cated in the natural rainwater as well as seawater acidity. Variability of the cloud and raindrop 
pH is assumed in space and time, as regional emissions, local human activities and geophysi-
cal characteristics differ. Rain scavenging of inorganic SOx, NOx and NH3 plays a major role 
in rain acidity in terms of acid–base activity, however carbon dioxide solubility also remains a 
key parameter. Based on the MD simulations we propose that the presence of surface-active 
OM promotes the dissolved-to-gas carbon dioxide nucleation in wet aerosols, even at low 
temperatures, strongly decreasing carbon dioxide solubility. A discussion is made on the role 
of OM in controlling the pH of a cloud or raindrop, as a consequence, without involving OM 
ionization equilibrium. The results are compared with experimental and computational studies 
in the literature. 
 
15. Daskalakis V*, Hadjicharalambous M Hexagonal Ice Stability and Growth in the 
presence of Glyoxal and Secondary Organic Aerosols (2014) Phys. Chem. Chem. Phys. 
16(33): 17799-17810. 
2014/2015 Impact Factor: 4.216 
 
The presence of ice dominates the microphysics of formation of high altitude cirrus and polar 
stratospheric clouds, as well as the maturity of thunderstorms. We report on the hexagonal 
(1h) ice stability and growth in binary as well as multi-compound aerosols in atmospherically 
relevant conformations. The ubiquitous atmospheric trace gas glyoxal along with secondary 
organic aerosol (SOA) also in the presence of CO2 interacts with large ice 1h crystals of 1300–
2000 water molecules. The crystals are subjected to phase transitions under superheating and 
supercooling conditions by Molecular Dynamics (MD) simulations. Density Functional Theo-
ry (DFT) based geometry optimization and vibrational frequency analysis are also employed 
for a smaller ice 1h cell of 12 water molecules. The interaction of the latter with each organic 
molecule reveals the extent of the mechanical stress exerted on the ordered ice structure. Full 
hydration of glyoxal promotes ice 1h stability and growth in wet aerosols, while partial hydra-
tion or full oxidation exerts a destabilizing effect on the ice 1h lattice. This behavior is associ-
ated with the ability of each organic phase to match the order of the ice 1h crystal. We propose 
that aqueous chemistry in wet aerosols may also have a strong effect on the microphysics of 
cloud formation. 
 
16. Pinakoulaki E, Daskalakis V, Ohta T, Richter O M, Budiman K, Kitagawa T, Ludwig 
B, Varotsis C* The protein effect in the structure of two ferryl-oxo intermediates at 
the same oxidation level in the heme-copper binuclear center of cytochrome c oxi-
dase. (2013) J. Biol. Chem. (JBC) 288(28): 20261-20266. 
Impact Factor: 4.441 
 
Identification of the intermediates and determination of their structures in the reduction of 
dioxygen to water by cytochrome c oxidase (CcO) are particularly important to understanding 
both O2 activation and proton pumping by the enzyme. In this work, we report the products of 
the rapid reaction of O2 with the mixed valence form (CuA

2+, heme a3+, heme a3
2+-CuB

1+) of 
the enzyme. The resonance Raman results show the formation of two ferryl-oxo species with 
characteristic Fe(IV)=O stretching modes at 790 and 804 cm-1 at the peroxy oxidation level 
(PM). Density functional theory calculations show that the protein environment of the proxi-
mal H-bonded His-411 determines the strength of the distal Fe(IV)=O bond. In contrast to 
previous proposals, the PM intermediate is also formed in the reaction of Y167F with O2. 
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These results suggest that in the fully reduced enzyme, the proton pumping nFe(IV)=O=804 cm-1 
to nFe(IV)=O=790 cm-1 transition (PàF, where P is peroxy and F is ferryl) is triggered not only 
by electron transfer from heme a to heme a3 but also by the formation of the H-bonded form 
of the His-411- Fe(IV)=O conformer in the proximal site of heme a3. The implications of 
these results with respect to the role of an O=Fe(IV)-His-411-H-bonded form to the ring A 
propionate of heme a3-Asp-399-H2O site and, thus, to the exit/output proton channel (H2O) 
pool during the proton pumping PàF transition are discussed. We propose that the environ-
ment proximal to the heme a3 controls the spectroscopic properties of the ferryl intermediates 
in cytochrome oxidases. 
 
17. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC* Exploring the Topography of Free Energy 
Surfaces and Kinetics of Cytochrome c Oxidases interacting with small ligands (2012) 
RSC Adv. 2: 5828 - 5836. 
Impact Factor: 3.30 
 
Free energy landscape explorations have been performed for Cytochrome c Oxidases, aa3 
from Paracoccus denitrificans and ba3 from Thermus thermophilus, interacting with small 
gas molecules (CO, NO, O2), as well as Xe. The calculations were carried out with thermody-
namic perturbation theory, the validity of which has been examined by previous molecular 
dynamics calculations. This approach allows us to bypass the immense computational time 
required in such problems. The free energy surfaces are constructed as functions of the three 
Cartesian coordinates of the center of mass of the ligand and averaging over the orientation 
angles of the molecule. Hydrophilic/hydrophobic cavities and channels around the distal 
heme-a3 pocket were detected and the corresponding free energy minima and barriers were 
estimated. These free energy extrema permit us to extract kinetic parameters and to discuss 
the biochemical functions of the enzymes in conjunction with experimental results. The con-
served cavities found in the two enzymes as well as in previous results of myoglobin demon-
strate that topographical characteristics in the distal region of the active sites of the heme oxi-
dase proteins are structurally stable. 
 
18. Kampanarakis A, Farantos SC*, Daskalakis V and Varotsis C Non-Linear Vibra-
tional Modes in Biomolecules: a periodic orbits description. (2012) Chem. Phys. Else-
vier, 399: 258–263. 
Impact Factor: 1.747 
 
The vibrational harmonic normal modes of a molecule, which are valid at energies close to an 
equilibrium point (a minimum, maximum or saddle of the potential energy surface), are ex-
tended by periodic orbits to high energies where anharmonicity and coupling of the degrees of 
freedom are significant. In this way the assignment of the spectra, and thus the extraction of 
dynamics in highly excited molecules, can be obtained. New vibrational modes emanating 
from bifurcations of periodic orbits and long living localized trajectories signal the birth and 
localization of new quantum states. In this article we review and further study non-linear vi-
brational modes for model biomolecules such as alanine dipeptide and the active site in the 
oxoferryl oxidation state of the enzyme cytochrome c oxidase. We locate periodic orbits 
which exhibit high anhamonicity and lead to center saddle bifurcations. These modes are as-
sociated to an isomerization process in alanine dipeptide and to frequency shifts in the oxofer-
ryl observed by modifying the Coulomb field around the Imidazole–FeIV= O species. 
 
19. Pinakoulaki E, Daskalakis V and Varotsis C* (All authors have contributed equally 
to this work) The origin of the FeIV=O intermediates in cytochrome aa3 oxidase. 
(2012) BBA Bioenergetics, 1817: 552-557. 
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Impact Factor: 5.468 
 
The dioxygen reduction mechanism in cytochrome oxidases relies on proton control of the 
electron transfer events that drive the process. Proton delivery and proton channels in the pro-
tein that are relevant to substrate reduction and proton pumping are considered, and the cur-
rent status of this area is summarized. We propose a mechanism in which the coupling of the 
oxygen reduction chemistry to proton translocation (P→F transition) is related to the proper-
ties of two groups of highly conserved residues, namely, His411/G386-T389 and the heme 
a3–propionate-A–D399–H403 chain. This article is part of a Special Issue entitled: Respirato-
ry Oxidases. 
 
20. Daskalakis V, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C* Regulation of Electron and Pro-
ton Transfer by the Protein Matrix of Cytochrome c Oxidase. (2011) J. Phys. Chem. B, 
115(13): 3648-3655. 
Impact Factor: 3.33 
 
Cytochrome c oxidase (CcO) catalyzes the four-electron reduction of molecular oxygen to 
water and couples this reduction to the pumping of four protons through the protein matrix. 
Water molecules inside the protein are involved in the proton pumping activity as proton car-
riers. A highly conserved water molecule, among different CcO enzymes, lies between the 
heme a3  propionates. Here, we show, by quantum mechanical/ molecular mechanical 
(QM/MM) simulations, that this conserved water molecule can transfer its proton to propio-
nate-A. His403 residue coordinates to the Mg site near the so-called water pool. By both 
QM/MM and molecular dynamics calculations, we demonstrate that the also co served 
His403 residue, adjacent to the heme a3 propionate-A, plays a role of a valve controlling the 
protonation state of the propionate-A/Asp399 pair. This, in turn, controls the oxidation state 
of the heme a3 iron, linking in this way, the D-proton pathway to the water pool. 
 
21. Daskalakis V*, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C Vibrational Resonances and CuB 
displacement controlled by proton motion in Cytochrome c Oxidase, (2010) J. Phys. 
Chem. B, 114(2): 1136-1143. 
Impact Factor: 3.33 
 
Cytochrome c oxidase (CcO), found in the inner mitochondrial membranes or in many bacte-
ria, catalyzes the four-electron reduction of molecular oxygen to water. Four protons are 
pumped across the inner mitochondrial membrane through CcO. In this study, quantum me-
chanics/molecular mechanics and molecular dynamics calculations are used to probe the spec-
troscopic characteristics of the ferryl intermediates in the aa3 CcO/O2 reaction. These highly 
elaborate calculations, supported by several calculations on smaller model systems, demon-
strate the sensitivity of vibrational frequencies on the Coulombic field of heme a3 and their 
dependence on the distance of the adjacent CuB  to the heme a3 Fe atom. This distance seems 
to be associated with the protonation state of the heme a3 propionate A, and we propose that it 
plays a crucial role on the mechanism of action of CcO. In detail, we link proton pumping 
activity in CcO enzyme (a) to a multiple (1:1:2) resonance among the frequencies of FeIV=O 
bond stretching, the breathing mode of Histidine 411, and a bending mode of the His411-
FeIV=O species (aa3 from Paracoccus denitrificans numbering) and (b) to CuB  displacement 
by electrostatic interactions toward the heme a3 iron. We find that the vibrations of the 
His411-FeIV=O unit become highly coupled depending on the protonation state of the heme a3  
ring A propionate/Asp399 pair, and we propose a mechanism for the resonance Raman en-
hancement of the bending mode δ(His411-FeIV=O). Calculations on model systems demon-
strate that the position of CuB in relation to heme a3 iron-oxo plays a crucial role in regulating 
that resonance. We also discuss the origin of the coupling between bending, δ(His411- 
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FeIV=O) and ν(Fe=O) stretching modes, and the role played by such vibrational coupling in-
teractions or CuB position in controlling functional properties of the enzyme, including elec-
tron/proton coupling as well as experimental spectra. 
 
22. Daskalakis V, Varotsis C* Binding and Docking Interactions of NO, CO and O2 in 
Heme Proteins as Probed by Density Functional Theory, Review for the Special Issue 
on “Application of Density Functional Theory in Chemical Reactions”. (2009) Int. J. 
Mol. Sci., 10: 4137-4156.  
Impact Factor: 3.482 
 
Dynamics and reactivity in heme proteins include direct and indirect interactions of the lig-
ands/substrates like CO, NO and O2 with the environment. Direct electrostatic interactions 
result from amino acid side chains in the inner cavities and/or metal coordination in the active 
site, whereas indirect interactions result by ligands in the same coordination sphere. Interac-
tions play a crucial role in stabilizing transition states in catalysis or altering ligation chemis-
try. We have probed, by Density Functional Theory (DFT), the perturbation degree in the 
stretching vibrational frequencies of CO, NO and O2 molecules in the presence of electrostat-
ic interactions or hydrogen bonds, under conditions simulating the inner cavities. Moreover, 
we have studied the vibrational characteristics of the heme bound form of the CO and NO 
ligands by altering the chemistry of the proximal to the heme ligand. CO, NO and O2 mole-
cules are highly polarizable exerting vibrational shifts up to 80, 200 and 120 cm-1, respective-
ly, compared to the non-interacting ligand. The importance of Density Functional Theory 
(DFT) methodology in the investigation of the heme-ligand-protein interactions is also ad-
dressed. 
 
23. Porrini M*, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme Cavity Dynamics of Pho-
todissociated CO from ba3-Cytochrome c Oxidase: The Role of Ring-D Propionate, 
(2009) J. Phys. Chem. B, 113(35): 12129-12135. 
Impact Factor: 3.33 
 
Intracavity molecular dynamics studies of photodissociated carbon monoxide from ba3 -
cytochrome c oxidase have been performed by sampling the phase space with several hun-
dreds of trajectories each integrated up to 100 ps time interval. It is shown that the cis 
conformation of protonated ring-D propionate of heme a3 and its trans conformation for the 
deprotonated species control the CO location by creating two distinct equilibrium states for 
CO confined in a cavity internal to the distal heme pocket. Thus, these cis (closed gate ) and 
trans (open gate) conformations of heme a3 propionate D play the role of a switch, opening 
or closing a gate for confining CO in a cavity internal to the heme pocket or releasing it to a 
bigger outer cavity. The geometry of the inner cavity and the validity of the potential function 
employed are further investigated by Density Functional Theory calculations for the active 
site, potential of mean force curves along the copper- CO bond, as well as with Quantum Me-
chanics/Molecular Mechanics calculations. In the light of the present study, trajectory scenar-
ios for the dissociation of CO previously suggested from time-resolved infrared spectroscopy 
are re-examined. 
 
24. Daskalakis V, Farantos SC*, Varotsis C Assigning vibrational spectra of ferryl-oxo 
intermediates of cytochrome c oxidase by periodic orbits and Molecular Dynamics, 
(2008) J. Am. Chem. Soc 130(37): 12385-12393. 
Impact Factor: 12.226 
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Complexity is inherent in biological molecules not only because of the large number of atoms 
but also because of their nonlinear interactions responsible for chaotic behaviors, localized 
motions, and bifurcation phenomena. Thus, versatile spectroscopic techniques have been in-
vented to achieve temporal and spacial resolution to minimize the uncertainties in assigning 
the spectra of complex molecules. Can we associate spectral lines to specific chemical bonds 
or species in a large molecule? Can energy stay localized in a bond for a substantial period of 
time to leave its spectroscopic signature? These longstanding problems are investigated by 
studying the resonance Raman spectra of ferryl-oxo intermediates of cytochrome c oxidase. 
The difference spectra of isotopically substituted ferryl oxygen (16O minus 18O) in the cyto-
chrome c oxidase recorded in several laboratories show one or two prominent positive peaks 
which have not been completely elucidated yet. By applying the hierarchical methods of non-
linear mechanics, and particularly the study of periodic orbits in the active site of the enzyme, 
in conjunction with molecular dynamics calculations of larger systems which include the em-
braced active site by the protein and selected protonated/deprotonated conformations of ami-
no acids, we translate the spectral lines to molecular motions. It is demonstrated that for the 
active site stable periodic orbits exist for a substantial energy range. Families of periodic or-
bits which are associated with the vibrations of FeIV=O bond mark the regions of phase space 
where nearby trajectories remain localized, as well as assign the spectral bands of the active 
site in the protein matrix. We demonstrate that proton movement adjacent to active site, 
which occurs during the PàF transition, can lead to significant perturbations of the FeIV=O 
isotopic difference vibrational spectra in cytochrome c oxidase, without a change in oxidation 
state of the metal sites. This finding links spectroscopic characteristics to protonation events 
occurring during enzymatic turnover. 
 
25. Daskalakis V, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Varotsis C* Probing the environment of 
CuB in heme-copper oxidases. (2007) J. Phys. Chem. B 111: 10502-10509. 
Impact Factor: 3.30 
 
Time-resolved step-scan FTIR (TRS2 -FTIR) and density functional theory have been applied 
to probe the structural dynamics of CuB in heme- copper oxidases at room temperature. The 
TRS2 -FTIR data of cbb3 from Pseudomonas stutzeri indicate a small variation in the frequen-
cy of the transient CO bound to CuB  in the pH/pD 7- 9 range. This observation in conjunction 
with density functional theory calculations, in which significant frequency shifts of the n(CO) 
are observed upon deprotonation and/or detachment of the CuB ligands, demonstrates that the 
properties of the CuB ligands including the cross linked tyrosine, in contrast to previous re-
ports, remain unchanged in the pH 7- 9 range. We attribute the small variations in the n(CO) 
of CuB to protein conformational changes in the vicinity of CuB. Consequently, the split of the 
heme Fe-CO vibrations (α -, β-, and γ-forms) is not due to changes in the ligation and/or pro-
tonation states of the CuB ligands or to the presence of one or more ionizable groups, as pre-
viously suggested, but the result of global protein conformational changes in the vicinity of 
CuB which, in turn, affect the position of CuB with respect to the heme Fe. 
 
26. Pinakoulaki E, Yoshimura H, Daskalakis V, Yoshioka S, Aono S, Varotsis C* Two 
ligand binding sites in the O2-sensing signal transducer HemAT: Implications for lig-
and Recognition/ Discrimination and signaling. (2006) Proc. Natl. Acad. Sci. USA 103: 
14796-14801. 
Impact Factor: 10.4 
 
We have identified a ligand (CO) accommodation cavity in the signal transducer sensor pro-
tein HemAT (heme-based aerotactic transducer) that allows us to gain single-molecule in-
sights into the mechanism of gas sensor proteins. Specific mutations that are distal and prox-
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imal to the heme were designed to perturb the electrostatic field near the ligand that is bound 
to the heme and near the accommodated ligand in the cavity. We report the detection of a 
second site in heme proteins in which the exogenous ligand is accommodated in an internal 
cavity. The conformational gate that directs the ligand-migration pathway from the distal to 
the proximal site of the heme, where the ligand is trapped, has been identified. The data pro-
vide evidence that the heme pocket is the specific ligand trap and suggest that the regulatory 
mechanism may be tackled starting from more than one position in the protein. Based on the 
results, we propose a dynamic coupling between the two distinct binding sites as the underly-
ing allosteric mechanism for gas recognition_discrimination that triggers a conformational 
switch for signaling by the oxygen sensor protein HemAT. 
 
27. Pinakoulaki E, Koutsoupakis C, Stavrakis S, Marialena A, Papadopoulos G, Daska-
lakis V, Varotsis C* Structural dynamics of Heme-copper oxidases and Nitric oxide 
reductases: Time-Resolved step-scan FTIR and Time-resolved Resonance Raman stud-
ies. (2005) J. Raman Spec. 36: 337-349. 
Impact Factor: 2.647 
 
Of the spectroscopic methods available for the characterization of the dynamics of heme pro-
tein active sites, time resolved resonance Raman spectroscopy (TR3) is a powerful technique 
because excitationwithin the heme πàπ∗ electronic absorption transitions selectively enhanc-
es vibrational modes of the heme and bound-proximal/distal ligands without the interference 
from the modes associated with the protein matrix. On the other hand, time r solved step-scan 
(TRS2) Fourier transform infrared (FTIR) spectroscopy has the sensitivity and resolution to 
detect, in addition to ligands bound to metal centers and the kinetics of ligand photodissocia-
tion, transient changes at the level of individual amino acids during protein action. This re-
view outlines the application of both TR3 and TRS2-FTIR to heme–copper oxidases and nitric 
oxide reductases. 
 
28. Koutsoupakis C, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Daskalakis V, Varotsis C* Time-
resolved step-scan Fourier transform infrared investigation of heme-copper oxidas-
es: implications for O2 input and H2O/H+ output channels. (2004) Bioch. Biophys. Ac-
ta 1655: 347-352. 
Impact factor: 5.468 
 
We have applied FTIR and time-resolved step-scan Fourier transform infrared (TRS2-FTIR) 
spectroscopy to investigate the dynamics of the heme-CuB binuclear center and the protein 
dynamics of mammalian aa3, Pseudomonas stutzeri cbb3, and caa3 and ba3 from Thermus 
thermophilus cytochrome oxidases. The implications of these results with respect to (1) the 
molecular motions that are general to the photodynamics of the binuclear center in heme cop-
per oxidases, and (2) the proton pathways located in the ring A propionate of heme a3- 
Asp372-H2O site that is conserved among all structurally known oxidases are discussed. 
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ΜΕΡΟΣ A – ΠΡΟΠΤΥΧΙΑΚΕΣ ΣΠΟΥΔΕΣ & ΥΠΟΤΡΟΦΙΕΣ 
 
1996 – 2000: Προπτυχιακές Σπουδές στο Τμήμα Χημείας, Πανεπιστήμιο Κρήτης 
(βαθμός πτυχίου: 8.87/10, βραβείο Αριστείας). 
 
Υποτροφίες: (1) Εισαγωγής στο Τμήμα Χημείας Βραβείο - Υποτροφία ΙΚΥ (1996), (2) 
1ο,2ο,3ο & 4ο έτος Υποτροφία Αριστείας ΙΚΥ (1996-2000), (3) 3ο Έτος Βραβείο 
Αριστείας (Δήμος Ηρακλείου), (4) Bραβείο Αριστείας (Πτυχίο), Πανεπιστήμιο Κρήτης 
- Τμήμα Χημείας (2000). 
 

ΜΕΡΟΣ B – ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΕΣ ΣΠΟΥΔΕΣ & ΥΠΟΤΡΟΦΙΕΣ 
 
2006 – 2010: Ερευνητικός Συνεργάτης με υποτροφία (GRID COMPUTATIONAL 
CHEMISTRY – GRID-COMPCHEM – Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of 
Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583) στο Ινστιτούτο Ηλεκτρονικής 
Δομής και Λέιζερ, στο Ίδρυμα Τεχνολογίας και Έρευνας (ΙΤΕ, IESL-FORTH) – Ελλάδα. 
 
2008 – 2009: Μεταδιδακτορικός Επισκέπτης στο Υπερ-υπολογιστικό κέντρο της 
Βαρκελώνης (BSC), Τμήμα Φυσικών Επιστημών και Επιστημών Ζωής (GRID 
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the Transfer of Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583 & Υποτροφία 
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Τίτλος Msc: «Ο μηχανισμός της σχάσης του δεσμού Ο-Ο στην κυτοχρωμική c 
Οξειδάση με τη εφαρμογή της Θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτονιακής 
πυκνότητας και φασματοσκοπίας συντονισμού Raman». 
 
Τίτλος Ph.D: «Βιοενεργετικοί μηχανισμοί του O2 και του NO με την εφαρμογή της 
θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας». 
 
(1) Υποτροφία ΙΚΥ για την εισαγωγή στο μεταπτυχιακό πρόγραμμα (2001-2002), (2) 
Υποτροφία Μαρίας Μανασάκη (2001-2002, 2002-2003). 
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Φασματοσκοπία και Θεωρητικοί Υπολογισμοί 
Χρηματοδότηση: Υπουργείο Παιδείας (Ελλάδα) - Πυθαγόρας I (2006) 
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εφαρμογή της θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας  
Χρηματοδότηση: Υπουργείο Παιδείας / Ε.Ε. Ηράκλειτος (2002-2005) 
 
(4) Τίτλος Προγράμματος: Δομική μελέτη της αναγωγάσης του μονοξειδίου του 
αζωτου (nor) 
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(α) Ειδικά θέματα στη Βιοχημεία, (β) Φαρμακευτική Χημεία, (c) Φασματοσκοπία 
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(e) Πολυδιάστατη Φασματοσκοπία NMR, (f) Δονητική Φασματοσκοπία 
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3. Ίδρυμα Προώθησης Έρευνας (Κύπρος) POST-DOC/0916/0049 (~160.000 Ευρώ) 
«Ενεργοποίηση της Φωτοπροστασίας στις πρωτεΐνες-κεραίες του Φωτοσυστήματος 
ΙΙ με Μοριακές Προσομοιώσεις και Φασματοσκοπία Raman» ως συντονιστής. 

4. Cy-Tera-LinkSCEEM, PRACE HPC, GRnet ARIS επιχορηγήσεις σε υπολογιστικό χρόνο 
(standard core-hours) ~7.0mn συνολικά για τα ερευνητικά προγράμματα: 
pro14b114s1, pro14b105s1 and pro15a113s1, pro15b104, pro16a105, pro16b103, 
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7. COST Action CM1401: Our Astro-Chemistry History. Επιτροπή Διαχείρισης (έναρξη 
Απρίλιος 2015). 

8. Επιχορήγηση κινητικότητας Erasmus για εκπαίδευση (επισκέπτης στην Ακαδημία 
Επιστημών της Τσεχίας, Ινστιτούτο Οργανικής Χημείας και Βιοχημείας, Πράγα). 
Μάης 2015. 
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Λέκτορας, Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου, Τμήμα Επιστήμης και Τεχνολογίας 
Περιβάλλοντος. 
 

1. Εναρκτήρια Χρηματοδότηση, Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου (40.000 €) 
2. “Activation and reduction of Nitric Oxide (NO) to laughing gas (N2O) by Nitric Oxide 

Reductase (NOR) and heme-copper cbb3 oxidase (Πηγή: Ίδρυμα Προώθησης Έρευνας 
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Service. Επιχορήγηση για Δικτύωση ASEMUNDUS (συνεργασία Πανεπιστημίων 
Ασίας/ Ευρώπης).  
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ΜΕΡΟΣ D – ΕΠΙΣΤΗΜΟΝΙΚΕΣ ΕΝΩΣΕΙΣ/ ΚΟΙΝΟΤΗΤΕΣ 
 
Ενεργό -  
(1)  Μέλος Αμερικανικής Ένωσης Χημικών (ACS) 
(2)  Μέλος Ένωσης Βιοφυσικών (BPS) 
(3) Μέλος Επιτροπής Κατανομής Υπολογιστικού Χρόνου LinkSCEEM/ Cytera-EM 
(Ινστιτούτο Κύπρου) 
(4) Συμβούλιο του φόρουμ Χρηστών Υπερ-υπολογιστικού Κέντρου (Ινστιτούτο 
Κύπρου) 
 
Τέως -  
(1) Μέλος Βασιλικής Ένωσης Χημείας (RSC) (2014-2016) 
(2) Μέλος Αμερικανικής Ένωσης Γεωφυσικών (AGU) (2016) 
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Βοηθός Διδασκαλίας (MSc, Ph.D, postdoc: 2000-2008) 
Πανεπιστήμιο Κρήτης, Τμήμα Χημείας 
 
(α) Εργαστήριο Ανόργανης Χημείας II, 2001, (β) Εργαστήριο Γενικής Χημείας I, 2001, 

(γ) Γενική Χημεία I, 2002, (δ) Βιοχημεία I, 2003, 2006 & 2008. 

 

Ανεξάρτητη Διδασκαλία (Λέκτορας, Επίκουρος Καθηγητής: 2011-σήμερα) 
Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου, Τμήμα Επιστήμης και Τεχνολογίας 

Περιβάλλοντος/ Χημικής Μηχανικής 

 

Τα τελευταία χρόνια (2011-2019), έχω/ είχα ανεξάρτητη διδασκαλία στα 

παρακάτω μαθήματα πανεπιστημιακής εκπαίδευσης, στο Τμήμα Επιστήμης και 

Τεχνολογίας Περιβάλλοντος, στο Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου, σε 

μεταπτυχιακό: (1) Υπολογιστική Περιβαλλοντική Χημεία, Βιοχημεία και Βιολογία 

(Εαρινά εξάμηνα 2012-2017), (2) Ειδικά Θέματα στην Περιβαλλοντική Βιοεπιστήμη 

(Φθινοπωρινό εξάμηνο 2014), και προπτυχιακό επίπεδο: (3) Υπολογιστικά 

Περιβαλλοντικά Μοντέλα & Εισαγωγή στο MATLAB (Εαρινά εξάμηνα 2011-

σήμερα) (4) Μοντέλα Διασποράς (Φθινοπωρινά εξάμηνα 2011-2017), (5) Φυσική 
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Περιβάλλοντος – Μετεωρολογία (Φθινοπωρινό εξάμηνο 2011), (6) Αρχές 

Θερμοδυναμικής (Εαρινά εξάμηνα 2011-2012), (7) Εφαρμοσμένη Θερμοδυναμική 

II, (Εαρινό Εξάμηνο 2020) και (8) Δυναμική Προσομοίωση Συστημάτων με τη 

βοήθεια Η/Υ (Φθινοπωρινό εξάμηνο 2019). 

Πανεπιστήμιο Κρήτης, Τμήμα Βιολογίας (μετά από πρόσκληση): «ΦΩΤΟΣΥΝΘΕΣΗ: 

Η φωτοσυνθετική μηχανή στο μικροσκόπιο της Μοριακής Δυναμικής», στο 

μεταπτυχιακό πρόγραμμα «Μοριακή και Εφαρμοσμένη Βιολογία Φυτών – Πράσινη 

Βιοτεχνολογία». 

 

Ακαδημαϊκά & Διοικητικά καθήκοντα: 
Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου, Τμήμα Επιστήμης και Τεχνολογίας 

Περιβάλλοντος 

 
1. Συγκλητική Επιτροπή Συστημάτων Πληροφορικής και Τεχνολογίας (ΣΠΤ) 

(2012-2018) 

(a) Αναθεωρήσεις του ετήσιου προϋπολογισμού του Πανεπιστημίου που αφορά την 
Υπηρεσία ΣΠΤ  

(b) Επιτροπή του Έργου IdM (IAM) για την ενσωμάτωση του “Identity Access 
Management” στα πληροφοριακά συστήματα του Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο 
Κύπρου 

(c) Επιτροπή για το Έργο «Λογισμικά Microsoft για φοιτητές» 
(d) Επιτροπή για την πολιτική και τους κανόνες πρόσβασης στο διαδίκτυο από τους 

χρήστες του Τεχνολογικού Πανεπιστημίου Κύπρου 
2. Επιτροπή Προπτυχιακών & Μεταπτυχιακών Σπουδών του Τμήματος (2011-

σήμερα) 

3. Επιτροπή Διασφάλισης Ποιότητας του Τμήματος (2011-2018) 

4. Την Ad hoc Επιτροπή Μονάδων ECTS του Τεχνολογικού Πανεπιστημίου 

Κύπρου (2014) 

5. Την Ad hoc Επιτροπή για το «Ανοιχτό Πανεπιστήμιο» (2016-σήμερα) 

6. Την Επιτροπή Παγκύπριων Εξετάσεων για την εισαγωγή στην Ανώτερη 

Εκπαίδευση Κύπρου-Ελλάδας (2014) 

7. Μέλος της εφορευτικής επιτροπής για την εκλογή των Ακαδημαϊκών μελών 

του Συμβουλίου του Πανεπιστημίου (2012)   
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ΜΕΡΟΣ F – ΕΡΕΥΝΗΤΙΚΑ ΕΝΔΙΑΦΕΡΟΝΤΑ 
 

Είμαι υπεύθυνος του Εργαστηρίου Υπολογιστικών Περιβαλλοντικών Μοντέλων 

(CEM) στο Τμήμα Επιστήμης και Τεχνολογίας Περιβάλλοντος (Τεχνολογικό 

Πανεπιστήμιο Κύπρου). Οι ανεξάρτητες ερευνητικές μου δραστηριότητες 

επικεντρώνονται σε υπολογιστικές μελέτες (μοντέλα) μεγάλων βιολογικών ή μικρών 

αέριων μορίων που συμμετέχουν σε διαδικασίες βιολογικής και περιβαλλοντικής 

σημασίας. Μεταξύ άλλων, η έρευνά μου περιλαμβάνει τη βιοφυσική και βιοχημεία 

πίσω από τη δομή και λειτουργία των αιμο-πρωτεϊνών, όπως η μυοσφαιρίνη (Mb) ή 

η κυτοχρωμική c οξειδάση (CcO) στην αλληλεπίδρασή τους με ατμοσφαιρικά αέρια 

(COx, NOx). Με αυτό τον τρόπο παίρνουμε πληροφορίες σχετικά με τη λειτουργία 

τους σε ζωντανούς οργανισμούς ή τον πιθανό τους ρόλο ως περιβαλλοντικοί 

αισθητήρες.  Οι μελέτες μου στο Φωτοσύστημα II (PSII) σχετίζονται με το μηχανισμό 

απόσβεσης της περίσσειας ηλιακής ενέργειας (Μη Φωτοχημική Απόσβεση ή Non 

Photochemical Quenching, NPQ) και τη διαδικασία φωτοπροστασίας των φυτών που 

σχετίζεται άμεσα με ένα μεταβαλλόμενο κλίμα, την παραγωγή ανθεκτικών φυτών, 

την έκλυση O2 και τον κύκλο του άνθρακα. Παράλληλα, οι ερευνητικές μου 

δραστηριότητες αφορούν και στη φυσικοχημεία της δυναμικής των μορίων νερού 

(δυναμική διάλυσης - hydration dynamics), που αποτελούν τη βάση για μελλοντικές 

έρευνες στο πεδίο της αλληλεπίδρασης πρωτεϊνών και διαλύτη (protein hydration 

dynamics). 

Οι όλο και αυξανόμενες ανησυχίες σχετικά με τα περιβαλλοντικά θέματα, 

οδηγούν τους επιστήμονες στην αναζήτηση ανανεώσιμων πηγών ενέργειας, ώστε 

να καλύψουν την αύξηση στην παγκόσμια ζήτηση. Στη φύση, ο κύκλος του 

οξυγόνου που διατηρεί τη ζωή: O2 + 4e- + 4H+ Û 2H2O υποκινείται από διεργασίες 

όπως η φωτοσύνθεση και η κυτταρική αναπνοή (οξειδωτική φωσφορυλίωση). Στις 

διεργασίες αυτές, η ενέργεια εκλύεται-συλλέγεται με σχάσεις δεσμών και 

καταναλώνεται-αποθηκεύεται σε  διαδικασίες δημιουργίας δεσμών. Οι επιστήμονες 

στοχεύουν συνεχώς αυτές τις διαδικασίες σε έρευνες αιχμής, ώστε να σχεδιάσουν 
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συνθετικά συστήματα που προσομοιώνουν τα βασικά χαρακτηριστικά τους, 

αναπαράγουν τη λειτουργία και δίνουν βασικές πληροφορίες του μηχανισμού τους. 

Επιπλέον, ειδικά για τη Φωτοσύνθεση και τα μοντέλα του Φωτοσυστήματος-ΙΙ, ο 

σχεδιασμός μπορεί να οδηγήσει σε εφαρμογές όπως η τεχνητή φωτοσύνθεση και η 

αποδοτική συγκομιδή φωτός σε ηλιακά κελιά. Μπορεί να συσχετιστεί, σε βάθος 

χρόνου, με τη δημιουργία ανθεκτικών φυτών σε ένα μεταβαλλόμενο κλίμα 

(αυξανόμενη ηλιακή ακτινοβολία, κύματα καύσωνα, αύξηση της αλατότητας σε ένα 

συνεχώς φθίνον δίκτυο ύδρευσης). Ωστόσο, εμπόδιο για μια αποδοτικότερη 

διαδικασία Φωτοσύνθεσης αποτελεί το γεγονός πως σε συνθήκες υψηλής έκθεσης 

σε φως, οι φωτοσυνθετικοί οργανισμοί  ενεργοποιούν τη φωτοπροστασία τους και 

μετατρέπουν ένα μεγάλο τμήμα της φωτονιακής ενέργειας σε θερμότητα. Πέρα από 

τις πρόσφατες μελέτες στο CP29 και τα μείζονα LHCII, από την ερευνητική μου 

ομάδα, υπάρχει έλλειψη στη βιβλιογραφία από σχετικές μελέτες σε ατομική 

κλίμακα, που θα μπορούσαν να παράσχουν τις κύριες αλλαγές στη διαμόρφωση 

των πρωτεϊνών που συμμετέχουν στη διαδικασία και είναι απαραίτητες για τη 

βιοχημεία της φωτοπροστασίας. Οι πρωτεΐνες αυτές μπορούν να στοχευτούν στη 

βιοτεχνολογία. Η έρευνα αιχμής σε Φωτοσύνθεση και Οξειδωτική Φωσφορυλίωση 

παρέχει (α) τη βαθύτερη κατανόηση του μοριακού μηχανισμού φωτοπροστασίας σε 

ατομική κλίμακα που είναι ακόμα υπό αναζήτηση, και (β) το σύνολο του βιοχημικού 

κύκλου του οξυγόνου, και τις μηχανιστικές ομοιότητες μεταξύ των οξειδοαναγωγικά 

ενεργών μεταβατικών μετάλλων (Fe, Cu, Mn) που δημιουργούν ή σχάζουν τον 

ισχυρό δεσμό O−O. Η κυτοχρωμική c Οξειδάση (CcO) καθίσταται σε αυτή την οπτική 

ένα σημαντικό επίσης ένζυμο-στόχος. Μια διττή οπτική με συνδυασμό 

υπολογιστικών και πειραματικών τεχνικών βιοχημείας, βιοφυσικής και βιολογικής 

χημείας καθιστά την ομάδα μου μια από τις πιο κατάλληλες να μελετήσουν 

αντίστοιχους απαιτητικούς ερευνητικούς στόχους, καθώς είναι επίσης σημαντικό η 

Ανατολική Μεσόγειος να εμπλακεί στον τομέα αυτό. 

Είμαι ομότιμος κριτής σε περιοδικά όπως ACS Physical Chemistry, RSC Phys. Chem. 

Chem. Phys., RSC Advances, Springer J. Molecular Modeling, περιοδικά OMICS 

Chemistry, Biochemistry & Pharmacology, και για ερευνητικές προτάσεις σε 

Υπερυπολογιστικά (High Performance Computing, HPC) Κέντρα (LinkSCEEM, CyTera-
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EM, GRNET HPC, CSCS-Swiss National Supercomputing Centre, Biotechnology and 

Biological Sciences Research Council BBSRC, NOW - Netherlands). Ανήκω στην 

Εκδοτική Ομάδα του περιοδικού Chemistry of Compounds (Verizona Publisher) και 

των περιοδικών SRL Biology του εκδοτικού οίκου SciRes Literature. 

 

ΜΕΡΟΣ G – ΔΙΕΘΝΕΙΣ ΣΥΝΕΡΓΑΣΙΕΣ 
 

Καθ. Φαράντος Σταύρος, Τμήμα Χημείας, Πανεπιστήμιο Κρήτης & Ίδρυμα 
Τεχνολογίας Έρευνας, Ελλάδα 
Prof. Teizo Kitagawa, Specially Appointed Professor; Graduate School of Life Science, 
University of Hyogo 
Prof. Guallar Victor, ICREA Research Professor at Barcelona Supercomputing Center - 
Centro Nacional de Supercomputación (BSC-CNS). Life & Medical Sciences. 
Prof. Alexander Ruban, School of Biological and Chemical Sciences, Queen Mary, 
University of London 
Prof. Ulrich Kleinekathöfer, Computational Physics and Biophysics Group, Jacobs 
University Bremen gGmbH, Department of Physics & Earth Sciences Focus Area 
Health 
Dr. Christopher Duffy, Cellular and Molecular Biology, School of Biological and 
Chemical Sciences, Queen Mary, University of London 
Δρ. Κυριάκος Πετράτος, Ερευνητής, Εργαστήριο Κρυσταλλογραφίας ΙΙ, Ινστιτούτο 
Μοριακής Βιολογίας και Βιοτεχνολογίας, Ίδρυμα Τεχνολογίας Έρευνας, Ελλάδα 
(ΙΤΕ). 
 

ΜΕΡΟΣ H – ΑΚΑΔΗΜΑΪΚΟ ΕΡΓΟ ΣΕ ΦΟΙΤΗΤΕΣ 
 

Προπτυχιακές Διπλωματικές Εργασίες (Πτυχίο) 
 
Ολοκληρωμένες (9): Χαραλάμπους Φεβρωνία, Ιωάννου Νεοφύτα, Παναγιώτου 
Φωστήρα, Νεάρχου Ειρήνη, Δημητρίου Δ. Κωνσταντίνος, Γεωργίου Α. Γεωργία, 
Ελευθερίου Αντώνης, Βορκά Φλώρα, Χαραλάμπους Ανδρέας, Παλαζής K. Ανδρέας, 
Κατσώνη Παναγιώτα 
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Μεταπτυχιακές Διπλωματικές Εργασίες (Master’s) 
 
Ολοκληρωμένες (3): Χαραλάμπους Φεβρωνία, Ιωάννου Νεοφύτα, Παπαδάτος 
Σωτήρης 

Διδακτορικές Εργασίες/ Υποψήφιοι Διδάκτορες (Ph.D): 
 
Ενεργές (3): Σαλάμεχ Αναστασία, Παπαδάτος Σωτήρης, Κωνσταντίνου Αναστασία 
 
Συμμετοχή στην Επιτροπή Αξιολόγησης για Διπλωματικές Εργασίες σε 

Προπτυχιακό ή Μεταπτυχιακό Επίπεδο: 20 
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ΜΕΡΟΣ I – ΔΗΜΟΣΙΕΥΣΕΙΣ 
ΔΗΜΟΣΙΕΥΣΕΙΣ ΣΕ ΔΙΕΘΝΗ ΠΕΡΙΟΔΙΚΑ ΜΕ ΟΜΟΤΙΜΗ ΚΡΙΣΗ 
 

*Συγγραφέας Αλληλογραφίας 
 
01. Daskalakis V*, Maity S, Hart CL, Stergiannakos T, Duffy CDP, and Kleinekathöfer 
U Structural Basis for Allosteric Regulation in the Major Antenna Trimer of Photosys-
tem II (2019) J. Phys. Chem. B, doi: 10.1021/acs.jpcb.9b09767 
 
02. Daskalakis V*, Papadatos S, Kleinekathoefer, U Fine tuning of the photosystem II 
major antenna mobility within the thylakoid membrane of higher plants (2019) Bio-
chim. Biophys. Acta – Biomembranes, 1861, 183059. 
 
03. Maity S, Gelessus A, Daskalakis V, Kleinekathoefer, U* On a Chlorophyll-
Carotenoid Coupling in LHCII (2019) Chem. Phys. 526, 110439 
 
04. V. Daskalakis V* Protein-Protein Interactions within Photosystem II under Photo-
protection: The Synergy between CP29 Minor Antenna, Subunit S (PsbS) and Zeaxan-
thin at all-atom resolution (2018) Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 11843 – 11855. 
 
05. Daskalakis V*, and Papadatos S The Photosystem II Subunit S under Stress (2017) 
Biophys. J. (Cell) 113 (11), 2364-2372. 
 
06. Papadatos S, Charalambous C A, and Daskalakis V* A pathway for protective 
quenching in antenna proteins of Photosystem II (2017) Scientific Reports (NPG) 7, 
2523. doi: 10.1038/s41598-017-02892-w. 
 
07. Ioannou A, Daskalakis V, and Varotsis C* Detection of Maillard reaction products 
by a coupled HPLC-Fraction collector technique and FTIR characterization of Cu(II)-
complexation with the isolated species (2017) J. Mol. Struct. 1141, 634–642. 
 
08. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V* and Pinakoulaki E* Coupling of helix E-F 
motion with the O-nitrito and 2-nitrovinyl coordination in myoglobin (2017) Biophys. 
Chem. 221, 10-16. 
 
09. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V and Pinakoulaki E* Nitrite coordination in 
myoglobin (2017) J. Inorg. Biochemistry (JIB), 166, 49-54. 
 
10. Ioannidis NE, Papadatos S, and Daskalakis V* Energizing the Light Harvesting An-
tenna: Insight from CP29 (2016) BBA – Bioenergetics, 1857 (10), 1643-1650. 
 
11. Salameh A, Vorka, F, and Daskalakis V* Correlation Between Surface Tension and 
the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets (2016) J. Phys. Chem. C, 120 
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(21), 11508-11518 
 
12. Daskalakis V, Ohta T, Kitagawa T, Varotsis C* Structure and properties of the cat-
alytic site of nitric oxide reductase at ambient temperature (2015) Biochim. Biophys. 
Acta – Bioenergetics, 1847(10), 1240–1244. 
 
13. Daskalakis V*,  Charalambous F, Demetriou DC, Georgiou AG Surface-Active Or-
ganic Matter induces salt morphology transitions during new atmospheric particle 
formation and growth (2015) RSC Adv., 5, 63240–63251. 
 
14. Daskalakis V*, Charalambous F, Panagiotou F, Nearchou I Effects of Surface Ac-
tivity on Carbon Dioxide Nucleation in Atmospheric Wet Aerosols: A Molecular Dy-
namics Study (2014) Phys. Chem. Chem. Phys., 16: 23723-23734. 
 
15. Daskalakis V*, Hadjicharalambous M Hexagonal Ice Stability and Growth in the 
presence of Glyoxal and Secondary Organic Aerosols (2014) Phys. Chem. Chem. Phys. 
16(33): 17799-17810. 
 
16. Pinakoulaki E, Daskalakis V, Ohta T, Richter O M, Budiman K, Kitagawa T, Ludwig 
B, Varotsis C* The protein effect in the structure of two ferryl-oxo intermediates at 
the same oxidation level in the heme-copper binuclear center of cytochrome c oxi-
dase. (2013) J. Biol. Chem. 288(28): 20261-20266. 
 
17. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC* Exploring the Topography of Free Energy 
Surfaces and Kinetics of Cytochrome c Oxidases interacting with small ligands (2012) 
RSC Adv. 2: 5828 - 5836. 
 
18. Kampanarakis A, Farantos SC*, Daskalakis V and Varotsis C Non-Linear Vibra-
tional Modes in Biomolecules: a periodic orbits description. (2012) Chem. Phys. Else-
vier, 399: 258–263. 
 
19. Pinakoulaki E, Daskalakis V and Varotsis C* (All authors have contributed equally 
to this work) The origin of the FeIV=O intermediates in cytochrome aa3 oxidase. 
(2012) BBA Bioenergetics, 1817: 552-557. 
 
20. Daskalakis V, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C* Regulation of Electron and Pro-
ton Transfer by the Protein Matrix of Cytochrome c Oxidase. (2011) J. Phys. Chem. B, 
115(13): 3648-3655. 
 
21. Daskalakis V*, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C Vibrational Resonances and CuB 
displacement controlled by proton motion in Cytochrome c Oxidase, (2010) J. Phys. 
Chem. B, 114(2): 1136-1143. 
 
22. Daskalakis V, Varotsis C* Binding and Docking Interactions of NO, CO and O2 in 
Heme Proteins as Probed by Density Functional Theory, Review for the Special Issue 
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on “Application of Density Functional Theory in Chemical Reactions”. (2009) Int. J. 
Mol. Sci., 10: 4137-4156.  
 
23. Porrini M*, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme Cavity Dynamics of Pho-
todissociated CO from ba3-Cytochrome c Oxidase: The Role of Ring-D Propionate, 
(2009) J. Phys. Chem. B, 113(35): 12129-12135. 
 
24. Daskalakis V, Farantos SC*, Varotsis C Assigning vibrational spectra of ferryl-oxo 
intermediates of cytochrome c oxidase by periodic orbits and Molecular Dynamics, 
(2008) J. Am. Chem. Soc 130(37): 12385-12393. 
 
25. Daskalakis V, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Varotsis C* Probing the environment of 
CuB in heme-copper oxidases. (2007) J. Phys. Chem. B 111: 10502-10509. 
 
26. Pinakoulaki E, Yoshimura H, Daskalakis V, Yoshioka S, Aono S, Varotsis C* Two 
ligand binding sites in the O2-sensing signal transducer HemAT: Implications for lig-
and Recognition/ Discrimination and signaling. (2006) Proc. Natl. Acad. Sci. USA 103: 
14796-14801. 
 
27. Pinakoulaki E, Koutsoupakis C, Stavrakis S, Marialena A, Papadopoulos G, Daska-
lakis V, Varotsis C* Structural dynamics of Heme-copper oxidases and Nitric oxide 
reductases: Time-Resolved step-scan FTIR and Time-resolved Resonance Raman stud-
ies. (2005) J. Raman Spec. 36: 337-349. 
 
28. Koutsoupakis C, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Daskalakis V, Varotsis C* Time-
resolved step-scan Fourier transform infrared investigation of heme-copper oxidases: 
implications for O2 input and H2O/H+ output channels. (2004) Bioch. Biophys. Acta 
1655: 347-352. 
 
 
ΚΕΦΑΛΑΙΑ ΣΕ ΒΙΒΛΙΑ, ΑΡΘΡΑ ΑΝΑΣΚΟΠΗΣΗΣ 
 
01. Salameh A, and Daskalakis V* Atmospheric Ice Nucleation by Glassy Organic 
Compounds: A Review (2017), Chem. Comp. J 1(1): 13-23. 
 
02. Daskalakis V, Varotsis C* Probing the Action of Cytochrome c Oxidase (2014) The 
Structural Basis of Biological Energy Generation, Advances in Photosynthesis and 
Respiration, 39 (10): SBN 978-94-017-8742-0. 
 
03. Daskalakis V*, Farantos S C, Varotsis C Tuning heme functionality: the cases of 
Cytochrome c Oxidase and Myoglobin Oxidation (2012), LNCS – Springer-Verlag Ber-
lin, Heidelberg, p. 304-315. ISBN: 978-3-642-31124-6. 
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04. Daskalakis V, Giatromanolakis M, Porrini M, Farantos, SC* and Gervasi O Grid 
Computing Multiple Shooting Algorithms for Extended Phase Space Sampling and 
Long Time Propagation in Molecular Dynamics. Computer Physics, Chapter 4 pp. 1-
18, 2011 © Nova Science Publishers, Inc. Editors: B. S. Doherty, A. N. Molloy. ISBN 
978-1-61324-790-7. 

ΔΗΜΟΣΙΕΥΣΕΙΣ ΣΕ ΔΙΕΘΝΗ ΣΥΝΕΔΡΙΑ ΜΕ ΟΜΟΤΙΜΗ ΚΡΙΣΗ 
 
 
01. Daskalakis V*, Farantos SC, Varotsis C Protein Dynamics and Spectroscopy for 
Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxidase: A Molecular Dynamics Approach. 
(2007) AIP Computation in Modern Science and Engineering, Proc. 963(2): 31-34. 
 

ΜΕΡΟΣ J – ΣΥΜΜΕΤΟΧΗ ΣΕ ΕΠΙΣΤΗΜΟΝΙΚΑ ΣΥΝΕΔΡΙΑ – ΟΜΑΔΕΣ ΕΡΓΑΣΙΑΣ ΚΑΙ 
ΣΕΜΙΝΑΡΙΑ 
 
1. Daskalakis V., Stergiannakos T., Papadatos, S. The Synergy between LHCII and 
PsbS under Photoprotection, Biophysics of Photosynthesis 2019, Accademia dei Lin-
cei, Rome Italy, October 2-4, 2019 
 
2. Daskalakis V., Stergiannakos T., Papadatos, S. The Photosynthetic Apparatus un-
der Stress by Molecular Simulations, Photosynthesis Gordon Research Conference, 
Grand Summit Hotel at Sunday River in Newry, ME United States, July 21-16, 2019 
(by invitation only).  
 
3. Daskalakis V. Lecture, Fine Tuning of the Photosynthetic Apparatus, Department 
of Materials Science and Technology, Heraklion, Greece, 20 May 2019 (invited talk). 
 
4. Daskalakis V. Lecture, The Photosynthetic Apparatus under Stress by Molecular 
Simulations, National Hellenic Research Foundation, Athens, Greece, 17 December 
2018 (invited talk). 
 
5. Daskalakis V. Molife Research Seminar, Triggering Photoprotection in Photosys-
tem II Light Harvesting Complexes by Molecular Simulations, Bremen, Germany 
GmbH, 25 September 2018 (invited talk). 
 
6. Daskalakis V. 62nd Annual Meeting Biophysical Society, S(T)IMULATING THE IN-
TERPLAY BETWEEN PHOTOSYSTEM II PROTEINS AND THE XANTHOPHYLL CYCLE IN 
PHOTOPROTECTION, San Francisco, USA, 17-21 February 2018 
 
7. Daskalakis V. 3d EMN Meeting on Computation and Theory – Molecular Dynamics 
and Its Applications, The effect of proton and potential gradients on integral mem-
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brane proteins: Insights from Molecular Dynamics simulations, Dubai UAE, 6-10 
November 2017 (Invited Talk) 
 
8. Daskalakis V, Papadatos S. 42nd FEBS Congress (from molecules to cells and back) 
– The Photosystem II Subunit S Dynamics under Stress, Jerusalem Israel, 10-14 Sep-
tember 2017 (Poster). 
 
9. Daskalakis V, Salameh A, AGU 2016 Fall Meeting – Correlation Between Surface 
Tension and the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets, San Francis-
co USA, 12-16 December 2016 (Poster). 
 
10. Daskalakis V, Department of Chemistry University of Crete Seminars, Oxygen 
Evolution and Reduction: Common Principles, Heraklion-Crete, Greece, 25 November 
2017 (invited talk). 
 
11. Daskalakis V, Ioannidis NE, Papadatos S. 79th Harden Conference – Oxygen Evo-
lution and Reduction – Common Principles: Tuning of a conformational change in 
CP29 from spinach: from Light Harvesting to Photoprotection, Innsbruck Austria, 
16-20 April 2016 (Poster+Talk). 
 
12. Daskalakis V and Pinakoulaki E. New Biological Frontiers Illuminated by Molecu-
lar Sensors and Actuators meeting being held in Taipei, Taiwan, June 28 – July 1, 
2015. Abstract titled “Globin Nitrito Heme Fe-O-N=O/ 2-Nitrovinyl Species: Impi-
cations for Myoglobin Helices Dynamics”, fixed-participants meeting. 
 
13. Organizational Committee “12th Greece-Cyprus Conference on Chemistry 2015”, 
8-10 May 2015, Thessaloniki Greece 
 
14. Daskalakis V, Hadjicharalambous M, Charalambous F Ice 1h crystal stability and 
growth in the presence of glyoxal Secondary Organic Aerosol and Carbon Dioxide. 
13th Quadrennial IGACGP Symposium 13th IGAC Science Conference on Atmospher-
ic Chemistry (IGACGP, IGAC 2014), Brazil, Natal, 22-26 September, 2014. 
 
15. Daskalakis V, Hadjicharalambous M Probing the Effects of Atmospheric Pollu-
tants on Ice Nucleation. International Conference on Scientific Computing 2013 (CSC 
2013), Paphos, Cyprus, 3 - 6 December 2013. (Invited talk). 
 
16. Daskalakis V, Varotsis C The structure of the Hyponitrite in Nitric Oxide Reduc-
tase (NOR). Biophysical Society (BPS) 57th Annual Meeting in Philadelphia, Pennsyl-
vania, February 2-6, 2013. 
 
17. Daskalakis V, ASEMUNDUS Networking seminar in Korea. Erasmus Mundus pro-
gramme to enhance quality in higher education through scholarships and academic 
cooperation between Europe and the rest of the world. Seoul, Korea, May 15-16, 
2012. 
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18. Daskalakis V, Farantos S C, Varotsis C Tuning heme functionality: the cases of 
Cytochrome c Oxidase and Myoglobin Oxidation, 12th International Conference on 
Computational Science and Applications (ICCSA 2012), June 18-21, Salvador de Ba-
hia, Brazil, 2012. (Best paper Award) 
 
19. Daskalakis V, Varotsis C Probing the effect of the proximal and distal to the 
heme a3 environments in the Cytochrome c Oxidase dioxygen reaction, 15th Interna-
tional Conference on Biological Chemistry (ICBIC15), 7-12 August, Vancouver, Cana-
da, 2011. 
 
20. CD-ADAPCO, STAR-CCM+ Training School, 10-12 May 2011, London, UK. 
 
21. Daskalakis V, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C QM/MM Calculations on Cyto-
chrome c Oxidase: Probing of electron and proton pump coupling, TAM 2010 MEET-
ING, Helsinki 15-17 June 2010. 
 
22. Expanding the Frontiers of Molecular Dynamics Simulations in Biology, 23-25 
November, Institu d’ Estudis Catalans, Barcelona – Spain, 2009 (Joint BSC - IRB Barce-
lona Conference). 
 
23. Aug. 31 – Sept. 5 2009: Summer School on Simulation Approaches to Problems in 
Molecular and Cellurar Biology, Miramar Palace, San Sebastian, Spain. Cecam (Cen-
tre Europeen de Calcul Atomique et Moleculaire), under Psi-K scholarship. 
 
24. Daskalakis V, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C Towards the Understanding of 
His411-FeIV=O Spectroscopic Properties in Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxi-
dase + O2 Reaction: A Theoretical QM/MM, MD Approach, 14th International Con-
ference on Biological Inorganic Chemistry (ICBIC14), 25-30 July, Nagoya, Japan, 2009. 
SBIC (The Society of Biological Inorganic Chemistry) Poster Award for outstanding 
contribution. 
 
25. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme cavity dynamics of photo-
dissociated CO from ba3-cytochrome c oxidase: The role of ring-D propionate, 10th 
Congress in Chemistry Greece – Cyprus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009. 
 
26. a. Daskalakis V, Farantos C S, Varotsis C Assigning Vibrational Spectra of Ferryl-
Oxo Intermediates of Cytochrome c Oxidase by Periodic Orbits and Molecular Dy-
namics, 
       b. Daskalakis V, Varotis C Cytochrome c Oxidase + O2 reaction intermediates as 
probed by Density Functional Theory: The Proximal and Distal to heme a3 effects, 
       c. Daskalakis V, Varotsis C Theoretical Studies of Metal-NOx species, isolated 
and in aqueous solutions: Raman bands, 10th Congress in Chemistry Greece – Cy-
prus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009. 
 
27. 15-18 Sept. 2008: Cost Training School On Molecular And Material Science Grid 
Applications - Trieste, Italy. 
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28. Gervasi O, Farantos S C, Daskalakis V, Giatromanolakis M The Study of cyto-
chrome c Oxidase on the EGEE Grid, 3d EGEE User Forum, Clemont-Ferrand, France, 
2008.  
 
29.  Daskalakis V, Giatromanolakis M, Farantos SC, Gerbasi O EGEE: Applications in 
Classical and Quantum Molecular Dynamics, First Hellas Grid User Forum, Athens, 
Greece, 2007. 
 
30. Daskalakis V, Farantos S, Varotsis C Protein dynamics and spectroscopy for ferryl 
intermediate of Cytochrome c Oxidase: A molecular dynamics approach, Interna-
tional Conference of Computational Methods in Sciences and Engineering (ICCMSE 
2007), Corfu, Greece, 2007. (Award for Best Presentation, by the Organizing Commit-
tee of ICCMSE) 
Publication: Protein Dynamics and Spectroscopy for Ferryl Intermediate of Cyto-
chrome c Oxidase: A Molecular Dynamics Approach, AIP Computation in Modern 
Science and Engineering, Proc. 963(2): 31-34 (2007). 
 
31. Pinakoulaki E, Ohta T, Daskalakis V, Aggelaki M, Kitagawa T, Ludwig B, Varotsis C 
Diogygen activation and bond cleavage in cell respiration as probed by resonance 
raman spectroscopy, The second International Symposium on Biomolecular Chemis-
try (ISBC2006), Konan Fiber, Fiber, Konan University, Japan, 2006. 
 
32. Daskalakis V, Frudakis G, Varotsis C DFT Study of endoperoxides and  their in-
termediates in Fe(II) cleavage of the endoperoxy bridge, 19th National Conference in 
Chemistry, Heraklion, Crete, Greece, 2002. 
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ΑΝΑΛΥΤΙΚΟ ΥΠΟΜΝΗΜΑ ΔΗΜΟΣΙΕΥΣΕΩΝ (Πρότυπα Άρθρα σε 
Περιοδικά) 2019 
 
Αναλυτική λίστα με τις περιλήψεις των δημοσιευμένων εργασιών και τους δείκτες 
αντίκτυπου των αντίστοιχων περιοδικών για τα τελευταία 5 χρόνια (5-year Impact 
Factors). 

*Συγγραφέας Αλληλογραφίας/ Υπεύθυνος 
 
01. Daskalakis V*, Maity S, Hart CL, Stergiannakos T, Duffy CDP, and Kleinekathöfer 
U Structural Basis for Allosteric Regulation in the Major Antenna Trimer of Photosys-
tem II (2019) J. Phys. Chem. B, doi: 10.1021/acs.jpcb.9b09767 
Impact Factor: 3.33 
 
Η ρύθμιση πρωτεϊνικών λειτουργιών μέσω αλλοστερικών αλληλεπιδράσεων είναι ένας 
σημαντικός μηχανισμός σε αρκετές διεργασίες που διατηρούν τη ζωή. Στη φωτοσύνθεση, η 
μείζονα κεραία του Φωτοσυστήματος ΙΙ (LHCII), μπορεί να μεταβαίνει σε δύο καταστάσεις: 
συγκομιδής φωτός και φωτοπροστασίας. Η μετάβαση αυτή πυροδοτείται από μια σημαντική 
διαβάθμιση πρωτονίων (ΔpH) εγκάρσια της θυλακοειδούς μεμβράνης. Χρησιμοποιώντας 
προσομοιώσεις Μοριακής και Κβαντικής Δυναμικής, δείχνουμε πως το ΔpH μπορεί να 
ρυθμίσει τη δυνατότητα συγκομιδής φωτός της κεραίας, αλλοστερικά, μέσω της σύζευξης 
εξιτονίου σε ζεύγη χλωροφύλλης – καροτενίων. Στην παρούσα εργασία προτείνουμε ένα 
μηχανισμό σύζευξης των περιβαλλοντικών συνθηκών με το χρόνου ζωής της διεγερμένης 
κατάστασης της LHCII. Σε συμφωνία με την πειραματική βιβλιογραφία, το θεωρητικό 
μοντέλο αυτό παρέχει σημαντικές λεπτομέρειες, σε ατομική κλίμακα, για τη μετάβαση των 
ανώτερων φυτών σε κατάσταση φωτοπροστασίας, 
 
02. Daskalakis V*, Papadatos S, Kleinekathoefer, U Fine tuning of the photosystem II 
major antenna mobility within the thylakoid membrane of higher plants (2019) Bio-
chim. Biophys. Acta – Biomembranes, 1861, 183059 
Impact Factor: 3.79 
 
Λόγω των διακυμάνσεων της ηλιακής ακτινοβολίας που δέχονται, οι φωτοσυνθετικές κεραίες 
(LHCII) εναλλάσσουν μεταξύ δύο καταστάσεων στις θυλακοειδείς μεμβράνες των ανώτερων 
φυτών: της συγκομιδής φωτός και της φωτο-προστασίας. Η εναλλαγή αυτή ρυθμίζεται από 
μια διαβάθμιση πρωτονίων (ΔpH) εγκάρσια της μεμβράνης, καθώς επίσης και από την 
αλληλεπίδραση των κεραιών με την υπομονάδα S του Φωτοσυστήματος ΙΙ (PsbS). Με βάση 
τη βιβλιογραφία, η τελευταία ευνοεί τη δημιουργία συσσωματωμάτων LHCII. Στη μελέτη 
αυτή, χρησιμοποιούμε μοριακές προσομοιώσεις σε ατομικό και αδρό (coarse-grain) επίπεδο 
της μείζονος τριμερούς LHCII κεραίας, σε χαμηλό (αυξημένο ΔpH) και ουδέτερο pH, καθώς 
επίσης και σε σύμπλοκα LHCII-PsbS σε ένα ρεαλιστικό μεμβρανικό περιβάλλον. Τα 
αποτελέσματά μας καταδεικνύουν τη δυνατότητα δημιουργίας συσσωματωμάτων LHCII και, 
σε συμφωνία με την πειραματική βιβλιογραφία, αποκαλύπτουν το ρόλο της PsbS σε ατομική 
κλίμακα. Η PsbS τροποποιεί τις αλληλεπιδράσεις μεταξύ της LHCII και των θυλακοειδών 
λιπιδίων και αποκαθιστά την κινητικότητα του LHCII που χάνεται από τη μετάβαση σε 
κατάσταση φωτο-προστασίας. Σε πλήρη συμφωνία με τα αποτελέσματα μας, η διάχυση της 
LHCII στη μεμβράνη εξαρτάται τόσο από ηλεκτροστατικές αλληλεπιδράσεις, όσο και από 
την αναντιστοιχία υδρόφοβων περιοχών μεμβράνης-πρωτεΐνης, με συνέπεια να μην υπακούει 
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στο μοντέλο διάχυσης Saffman–Delbrück. 
 
03. Maity S, Gelessus A, Daskalakis V, Kleinekathoefer, U* On a Chlorophyll-
Carotenoid Coupling in LHCII (2019) Chem. Phys. 526, 110439 
Impact Factor: 1.822 
 
Τα ανώτερα φυτά έχουν αναπτύξει περίτεχνους μηχανισμούς για τη ρύθμιση της 
φωτοσυνθετικής τους δραστηριότητας. Αφενός για τη μέγιστη απόδοση σε χαμηλή 
φωτεινότητα, αλλά και τη βέλτιστη απόκρισή τους στις διαβαθμίσεις της. Στη βιβλιογραφία 
προσδιορίζεται ένα συγκεκριμένο ζεύγος χλωροφύλλης-a (Chl-a)/ καροτενοειδούς (Car), στη 
μείζονα φωτοσυλλεκτική κεραία του Φωτοσυστήματος ΙΙ (LHCII), που αναλαμβάνει 
ρυθμιστικό ρόλο, με μεταφορά ενέργειας από την Qy κατάσταση της Chl-a στη «σκοτεινή» 
S1 κατάσταση του καροτενοειδούς, με μικρό χρόνο ζωής. Για τον προσδιορισμό της 
σύζευξης εξιτονίου στο ζεύγος, εφαρμόζουμε τη μέθοδο TrESP (φορτία μετάπτωσης από 
ηλεκτροστατικά δυναμικά), η οποία απαιτεί ατομικά φορτία μετάπτωσης. Στη μελέτη αυτή, 
προσδιορίζουμε τα φορτία αυτά χρησιμοποιώντας διαφορετικές χημικές μεθόδους και 
βιβλιογραφικά δεδομένα. Επιπλέον, η σύζευξη για το ζεύγος Chl-a/Car προσδιορίζεται σε  
τροχιές μοριακής δυναμικής και τα αποτελέσματα παρουσιάζονται στο πλαίσιο διαφορετικών 
τιμών pH και ιοντικής ισχύος. 
 
04. V. Daskalakis V* Protein-Protein Interactions within Photosystem II under Photo-
protection: The Synergy between CP29 Minor Antenna, Subunit S (PsbS) and Zeaxan-
thin at all-atom resolution (2018) Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 11843 – 11855. 
Impact Factor: 4.216 
 
Η δημιουργία πρωτεϊνικών συμπλόκων αποτελεί σημαντικό μέρος των διεργασιών 
υποστήριξης ζωής σε κυτταρικό επίπεδο. Στο Φωτοσύστημα ΙΙ (PSII) των ανώτερων φυτών, 
υπάρχει μια ευαίσθητη ισορροπία μεταξύ συγκομιδής φωτός και φωτο-προστασίας που 
περιλαμβάνει πρωτεϊνικά σύμπλοκα, σε συνθήκες μεταβαλλόμενης έντασης φωτός. Η 
ισορροπία αυτή βρίσκεται ακόμα υπό εξερεύνηση. Στη μελέτη αυτή, συνδυάζονται 
μεθοδολογίες αιχμής που βασίζονται στη Μοριακή Δυναμική (MD) και παρέχουν 
πληροφορίες σε δομικό και ενεργειακό επίπεδο για ένα τέτοιο σύμπλοκο – μεταξύ της CP29 
ελάσσονας κεραίας συγκομιδής φωτός και της υπομονάδας S του PSII (PsbS). Το 
μικροσκοπικό μοντέλο CP29-PsbS περιλαμβάνει την εκτενή δειγματοληψία όλων των  
καταστάσεων του συμπλόκου, σε ατομική κλίμακα, παρουσία της φωτο-προστατευτικής 
Ζεαξανθίνης (Zea). Παρουσιάζεται, έτσι, μια καλά ορισμένη διεπιφάνεια αλληλεπίδρασης 
CP29-PsbS, που τοποθετείται στη δομή του υπερ-συμπλόκου PSII. Προκύπτουν 
μακροσκοπικές συνδέσεις και αλληλεπιδράσεις κατά μήκος των μονοπατιών μεταφοράς 
ενέργειας από τις κεραίες στον πυρήνα του PSII (PsbS-CP29-CP24-CP47). Οι 
αλληλεπιδράσεις αυτές δικαιολογούνται στο πλαίσιο της πειραματικής βιβλιογραφίας, καθώς 
οι προηγούμενα αφανείς λεπτομέρειες σε ατομικό επίπεδο, γίνονται τώρα γνωστές. Τα 
αποτελέσματα από αυτή τη μελέτη συζητούνται στο πλαίσιο της Μη-Φωτοχημικής 
Απόσβεσης (NPQ) του Φθορισμού της Χλωροφύλλης, ενός μηχανισμού προστασίας του 
Φωτοσυστήματος από την περίσσεια ενεργειακή φόρτιση (διέγερση). Η Zea βρίσκεται στη 
διεπιφάνεια μεταξύ των PsbS-CP29 και προτείνεται μια ισορροπία μεταξύ της μετάβασης της 
PsbS από διμερές σε μονομερές και της σταθερότητας του PsbS-CP29 συμπλόκου. Η 
ισορροπία αυτή εξαρτάται από το pH και μπορεί να στοχευτεί στη μηχανική νέων ειδών 
φυτών που εμφανίζονται ανθεκτικά στην έκθεση στο φως, αλλά παρουσιάζουν επιπλέον 
αύξηση σε βιομάζα και καρπούς. Τέλος, η νέα προσέγγιση που βασίζεται στη μέθοδο MD 
μπορεί να χρησιμοποιηθεί γενικά για τη μελέτη αλληλεπιδράσεων πρωτεΐνης με πρωτεΐνη, 
ενώ η δομή του PSII που προτείνεται μπορεί να χρησιμοποιηθεί ως δομή εκκίνησης σε 
μοριακές προσομοιώσεις μεγάλης κλίμακας του φωτοσυνθετικού μηχανισμού σε συνθήκες 
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NPQ. 
 
05. Daskalakis V*, and Papadatos S The Photosystem II Subunit S under Stress (2017) 
Biophys. J. (Cell) 113 (11), 2364-2372. 
Impact Factor:  3.743 
 
Η μη-φωτοχημική απόσβεση (NPQ) αποτελεί μηχανισμό προστασίας κατά την υπερδιέγερση 
του Φωτοσυστήματος ΙΙ (PSI) που ενεργοποιείται με την περίσσεια ΔpH στις 
φωτοσυνθετικές μεμβράνες. Τα σύμπλοκα-πρωτεΐνες συγκομιδής φωτός (LHCs), η από-
εποξείδωση της Βιολαξανθίνης σε Ζεαξανθίνη, και η υπομονάδα S του PSII (PsbS) 
συνεργάζονται σε πολλαπλό βιοχημικό επίπεδο για μια οργανωμένη απόκριση στην 
υπερδιέγερση. Η κατανόηση αυτής της συνεργασίας, σε ατομικό επίπεδο, έχει αποδειχτεί 
ιδιαίτερα δύσκολη για την επιστημονική κοινότητα. Στην εργασία αυτή χρησιμοποιούμε 
μεγάλης κλίμακας μοριακές προσομοιώσεις σε ατομική ανάλυση και πέρα από την τωρινή 
πειραματική πληροφορία, προχωράμε ένα βήμα μπροστά στον προσδιορισμό της δυναμικής 
της PsbS που θα μπορούσε να συσχετιστεί με την προαναφερόμενη συνεργασία. Για πρώτη 
φορά, ανιχνεύουμε διακριτή συμπεριφορά της PsbS (α) υπό συνθήκες ΔpH που καθορίζει τη 
μετάβασή της από διμερές σε μονομερές, και (β) υπό την παρουσία Βιολαξανθίνης/ 
Ζεαξανθίνης στη φωτοσυνθετική μεμβράνη. Προτείνουμε ότι τα αμινοξικά κατάλοιπα 
Θρεονίνη-162 και Γλουταμικό-173 που βρίσκονται εκτεθειμένα στο εσωτερικό του 
θηλακοειδούς (lumen),  σχηματίζουν δεσμούς υδρογόνου μεταξύ των μονομερών της PsbS 
μόνο στην περίπτωση χαμηλού ΔpH, ενώ αν το pH στο εσωτερικό του θηλακοειδούς μειωθεί 
(μεγάλο ΔpH) η αλληλεπίδραση αυτή εξασθενεί και οδηγεί σε μεγαλύτερης κλίμακας 
διακυμάνσεις διαμόρφωσης στην πρωτεΐνη, που πιθανώς σχετίζεται με τη μετάβαση από 
διμερές σε μονομερές. Συμπερασματικά, αναφερόμαστε στο ρόλο των αλλαγών στη 
διαμόρφωση της PsbS που παρατηρούμε παρουσία ΔpH, Βιολα/Ζεα-ξανθίνης, με βάση το 
προτεινόμενο μοντέλο NPQ. Προτείνουμε πως η δυναμική της PsbS σε ΔpH και η παρουσία 
Ζεαξανθίνης ευνοεί την αλληλεπίδραση της PsbS με το LHCII. Η αλληλεπίδραση αυτή 
πιθανώς να αλλάζει και την ευαισθησία του LHCII στο ΔpH με αλλαγές στις τιμές pKa των 
αμινοξικών καταλοίπων που είναι εκτεθειμένα στο εσωτερικό του θηλακοειδούς. Η μελέτη 
αυτή αποτελεί ένα σημαντικό παράδειγμα όπου αλλαγές στο pH και η παρουσία 
υποκαταστατών ενισχύει την αλληλεπίδραση πρωτεΐνης με πρωτεΐνη, φαινόμενα που 
βρίσκονται στο επίκεντρο πολλών βιολογικών διεργασιών. 
 
06. Papadatos S, Charalambous C A, and Daskalakis V* A pathway for protective 
quenching in antenna proteins of Photosystem II (2017) Scientific Reports 7, 2523. 
doi: 10.1038/s41598-017-02892-w. 
Impact Factor:  4.847 
 
H Φωτοσύνθεση είναι μια διαδεδομένη διεργασία στη Φύση. Μετατρέπει την ηλιακή 
ενέργεια σε χημειωσμωτική διαφορά δυναμικού και αναγωγική ισχύ. Οι χρωστικές που 
βρίσκονται στις πρωτεΐνες-κεραίες συγκομιδής φωτός (LHCs), (π.χ. χλωροφύλλες - Chls) 
χαρακτηρίζονται από ευρεία φάσματα απορρόφησης ηλιακής ακτινοβολίας, γεγονός που 
αποδεικνύεται σημαντικό σε συνθήκες χαμηλής έντασης ηλιακού φωτός. Ωστόσο, η έκθεσή 
τους σε συνθήκες υψηλής έντασης ηλιακού φωτός, οδηγεί σε οξειδωτικές αποικοδομήσεις 
και τελικά σε κυτταρικό θάνατο. Για το σκοπό αυτό έχει αναπτυχθεί ένας μηχανισμός 
φωτοπροστασίας (Μη φωτοχημική απόσβεση, NPQ). Οι μηχανιστικές λεπτομέρειες της 
κύριας συνιστώσας (qE) του μηχανισμού αυτού είναι άγνωστες σε ατομική κλίμακα. Η 
μελέτη αυτή βασίζεται σε εδραιωμένες αντιλήψεις από έρευνες αιχμής στο NPQ, και 
παρουσιάζει μια λεπτομερή του εικόνα σε ατομική κλίμακα με προσομοιώσεις μεγάλης 
κλίμακας Μοριακής Δυναμικής, Μετα-Δυναμικής και Ab-Initio. Τα αποτελέσματα 
καταδεικνύουν μια ολοκληρωμένη εικόνα ενός εκλεπτυσμένου κοινού μηχανισμού στις 
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πρωτεΐνες-κεραίες. Όλες οι πρωτεΐνες που μελετήθηκαν (μείζονα LHCII από σπανάκι-αρακά, 
CP29 από σπανάκι) παρουσιάζουν μια σημαντική ελαστικότητα στην D-έλικα, σε συνθήκες 
NPQ. Η ελαστικότητα αυτή οδηγεί σε μετατοπίσεις στην Qy μπάντα απορρόφησης του 
κοντινού ζεύγους χρωστικών (Chl613-614) που θα μπορούσε να αποτελέσει ένα νέο κέντρο 
απόσβεσης. Η Ζεαξανθίνη ενισχύει αυτή την ελαστικότητα (και πιθανότατα την απόσβεση) 
ακόμα και σε ήπιες συνθήκες NPQ. 
 
07. Ioannou A, Daskalakis V, and Varotsis C* Detection of Maillard reaction products 
by a coupled HPLC-Fraction collector technique and FTIR characterization of Cu(II)-
complexation with the isolated species (2017) J. Mol. Struct. 1141, 634–642. 
Impact Factor:  1.561 
 
Σε αυτή την εργασία παρακολουθείται η απομόνωση των προϊόντων της αντίδρασης της 
ασπαραγίνης με αναγωγικά σάκχαρα σε αλκαλικό pH και υψηλές θερμοκρασίες με τη χρήση 
ενός συνδυασμού υγρής χρωματογραφίας υψηλής απόδοσης (HPLC) και ενός κλασματικού 
δέκτη (Fraction Collector). Τα φάσματα UV-VIS και FTIR των απομονωμένων προϊόντων 
της αντίδρασης Maillard δείχνουν αλλαγές ευαίσθητες στη δομή που προέρχονται από 
διεργασίες απαμίνωσης και δημιουργίας ενώσεων ασπαραγίνης-σακχάρου. Τα αρχικά 
ενδιάμεσα προϊόντα της αντίδρασης Asn-Glu χαρακτηρίστηκαν επιπλέον με τη Θεωρία του 
συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας (DFT). Προτείνεται πως το μεταλλικό ιον Cu 
(II) συναρμόζεται με ένα προϊόν της αντίδρασης Maillard με βάση τα φάσματα UV-VIS και 
FTIR. 
 
08. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V* and Pinakoulaki E* Coupling of helix E-F 
motion with the O-nitrito and 2-nitrovinyl coordination in myoglobin (2017) Biophys. 
Chem. 221, 10-16. 
Impact Factor: 2.121 
 
Η Μυοσφαιρίνη (Mb) αντιδρά με το νιτρώδες ανιόν και δημιουργεί μια πράσινη χρωστική. Η 
κινητική είναι αργή, και προχωρά με συναρμογή του NO2

- τόσο στον αιμικό Fe μέσω του O1 
(O1-N=O2), όσο και στη βινυλική ομάδα -2 της αίμης, μεταβαίνοντας αντιστρεπτά από ένα 
είδος χαμηλού σε ένα είδος υψηλού spin. Το νιτρώδες αποτελεί ένα ισχυρό οξειδωτικό 
παράγοντα και μια βιολογική δεξαμενή για το NO που εμπλέκεται σε πληθώρα αερόβιων 
βιολογιών συστημάτων. Συνεπώς, είναι μεγάλης σημασίας η διερεύνηση της φύσης και της 
ποικιλίας των μηχανισμών αντίδρασης του NO2

- με τη Mb. Σε αυτή τη μελέτη 
πραγματοποιούμε ανάλυση κύριων συνιστωσών (PCA, ή ουσιώδη δυναμική ανάλυση 
κινήσεων) σε τροχιές Μοριακής Δυναμικής όλων των καταστάσεων συναρμογής Mb-NO2 
ώστε να διευκρινίσουμε τις κύριες και βιολογικά σημαντικές κινήσεις στην πρωτεΐνη στους 
298K. Δείχνουμε πως η συναρμογή ή η απομάκρυνση του NO2

- στο/ από τον αιμικό σίδηρο 
σχετίζεται κυρίως με μια κίνηση της έλικας Ε, ενώ η συναρμογή του NO2

- στη βινυλική 
ομάδα -2 οδηγεί σε μια απόκριση από την έλικα F, και μια συγχρονισμένη κίνηση των ελίκων 
E-F. Η τελευταία αυτή συγχρονισμένη κίνηση οφείλεται στην αλληλεπίδραση των 
καταλοίπων Val68 και Ile107 με την νιτρο-βινυλική-2 ομάδα. Τα αποτελέσματα από 
Φασματοσκοπία Συντονισμού Raman δείχνουν επιπλέον πως η συναρμογή του NO2

- στη 
βινυλική ομάδα -2 αυξάνεται σε pH 6.0, καταδεικνύοντας  πως τα αμιδικά πρωτόνια στην 
έλικα F δεν προστατεύονται από την πρόσβαση από το διαλύτη-νερό. Αντίστοιχα, η κίνηση 
της έλικας F επιτρέπει στο διαλύτη την πρόσβαση στη βινυλική ομάδα -2, χωρίς να 
επηρεάζεται, ωστόσο, η κατάσταση συναρμογής του αιμικού Fe. 
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09. Ioannou A, Lambrou A, Daskalakis V and Pinakoulaki E* Nitrite coordination in 
myoglobin (2017) J. Inorg. Biochemistry (JIB), 166, 49-54. 
Impact Factor: 3.207 
 
 Σε αυτή την εργασία χαρακτηρίζουμε τη συναρμογή του νιτρώδους στη Mυοσφαιρίνη (Mb) 
με φασματοσκοπία συντονισμού Raman. Οι συχνότητες δονήσεων του δεσμευμένου 
νιτρώδους στον αιμικό Fe, όπως και στη 2-vinyl ομάδα της αίμης υπολογίστηκαν με βάση τη 
θεωρία του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας (DFT). Η ανάλυση δεσμικών 
τροχιακών (Natural Bond Orbital, NBO) και η εκτενής ισοτοπική επισήμανση στη Mb στα 
πειράματα συντονισμού Raman, καταδεικνύουν πως το NO2

- (O1-N=O2) συναρμόζεται στον 
αιμικό σίδηρο μέσω του O1. Με βάση το δονητικό χαρακτηρισμό της αντιστρεπτής 
μετάβασης μεταξύ χαμηλού και υψηλού spin για το ενδιάμεσο Fe-O-N=O/2-nitrovinyl, 
προτείνουμε πως το βασικό βήμα που εκκινεί τη διαδικασία μετάβασης spin είναι η αύξηση 
του μήκους του εγγύς δεσμού Fe-NHis93. Οι συχνότητες των ευαίσθητων σε O και N 
δονήσεων στο ενδιάμεσο Fe-O-N=O/2-nitrovinyl παρέμειναν σε μεγάλο βαθμό ανεπηρέαστες 
σε αυτή τη μετάβαση. Συνεπώς, η διαδικασία «πρασινίσματος» στην αντίδραση του FeIII στη 
Mb με NO2

- προχωράει μέσω ενός ενδιαμέσου Fe-O-N=O/2-nitrovinyl, που μπορεί να 
υφίσταται σε κατάσταση χαμηλού ή υψηλού spin. 
 
10. Ioannidis NE, Papadatos S, and Daskalakis V* Energizing the Light Harvesting An-
tenna: Insight from CP29 (2016) BBA – Bioenergetics, 1857 (10), 1643-1650 
Impact Factor: 5.468 
 
Η εργασία πραγματεύεται το ερώτημα: «πώς αντιδρούν τα φυτά στην περίσσεια φωτός». Η 
υγεία και η ανθεκτικότητα των φυτών στο στρες καθορίζεται από μοριακούς μηχανισμούς 
φωτοπροστασίας. Η προστατευτική απόσβεση εξιτονίου στα φυτά ξεκινά με την 
ενεργοποίηση της μεμβράνης στους χλωροπλάστες, μέσω μη καθορισμένων αλλαγών στη 
διαμόρφωση πρωτεϊνών που καλούνται αντένες. Στην εργασία αυτή, και χρησιμοποιώντας 
προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής σε ατομική κλίμακα, παρατηρούμε πως διαβαθμίσεις 
pH και αλάτων κινητοποιούν τις πρωτεϊνες-κεραίες/ αντένες του φωτοσυστήματος II σε 
συνθήκες χαμηλής και υψηλής μεμβρανικής ενεργοποίησης. Στα νέα ευρήματα ανήκει και η 
απόκριση της έλικας-5 (H5) σε χημειωσμωτικούς παράγοντες με αλλαγή διαμόρφωσης στην 
πρωτεΐνη CP29 από το σπανάκι. Αυτή η αλλαγή στη διαμόρφωση συσχετίζεται επιλεκτικά με 
την παραμόρφωση του μορίου της χλωροφύλλης chl-614 και με τις αλληλεπιδράσεις με τις 
γειτονικές χρωστικές. Αυτή η συμπεριφορά θα μπορούσε να συσχετιστεί με τη 
φωτοπροστασία. Συμβάλλοντας στη σημασία των ευρημάτων αυτών, η περιοχή της έλικας 
H5 διατηρείται μεταξύ των πρωτεϊνών – κεραίων (LHCB1–5). Τα αποτελέσματα αυτά 
καταδεικνύουν το γεγονός πως τα σύμπλοκα συγκομιδής φωτός στο Φωτοσύστημα ΙΙ – από 
τις πιο άφθονες πρωτεΐνες στη γη – μπορούν να ανιχνεύουν χημειωσμωτικές διακυμάνσεις 
μέσω της περιοχής της έλικας H5 σε ένα αναβαθμισμένο ρόλο από απλοί συλλέκτες φωτός, 
επιπλέον ως χημειωσμωτικοί ανιχνευτές. 
 
11. Salameh A, Vorka, F, and Daskalakis V* Correlation Between Surface Tension and 
the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets (2016) J. Phys. Chem. C, 120 
(21), 11508-11518 
Impact Factor: 4.693 
 
Οι ιδιότητες της διεπιφάνειας μεταξύ υγρού-αερίου παρουσία τασιενεργών οργανικών ειδών, 
και στη συνέχεια η απόκριση του εσωτερικού όγκου του συστήματος στις αλλαγές της 
επιφανειακής τάσης είναι σημαντικοί παράγοντες στην κατανόηση διεργασιών που 
σχετίζονται με τη φυσική των νεφών, ή τη δυναμική της συμπύκνωσης/ εξάτμισης για τα 
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ατμοσφαιρικά είδη, αλλά και πολλά βιολογικά συστήματα. Το βασικό ερώτημα παραμένει 
στο πως μπορούμε να επάγουμε αλλαγές στον εσωτερικό όγκο μιας υδάτινης σταγόνας με τη 
ρύθμιση της επιφανειακής της τάσης. Η πρόκληση έγκειται στο γεγονός πως το νερό 
παρουσιάζει ιδιαίτερη πολυπλοκότητα στις αλληλεπιδράσεις οδηγώντας σε ανωμαλία στις 
ιδιότητές του. Στην εργασία αυτή εφαρμόζουμε τη μεθοδολογία της Μοριακής Δυναμικής σε 
υδάτινες σταγόνες υψηλής αλατότητας που μπορούν να συσχετιστούν με τη διαδικασία της 
δημιουργίας νέων σωματιδίων στην ατμόσφαιρα. Παρουσιάζουμε μια συσχέτιση μεταξύ (α) 
της επιφανειακής τάσης και (β) μιας ιδιότητες του εσωτερικού όγκου των υδάτινων 
σταγονιδίων, της διηλεκτρικής σταθεράς. Η τελευταία είναι άμεσα συνδεδεμένη με την 
ενεργότητα στη θεωρία Köhler πάνω στη δημιουργία και αύξηση του μεγέθους σταγονιδίων. 
Στην ουσία, συσχετίζουμε επιφανειακές ιδιότητες με ιδιότητες του εσωτερικού όγκου των 
σταγονιδίων. Τα σωματίδια που μελετώνται αποτελούνται από νερό, αλάτι (χλωριούχο 
αμμώνιο), και επιφανειοδραστικές οργανικές ενώσεις. Ένα σημαντικό αποτέλεσμα της 
παρούσας μελέτης αποτελεί το γεγονός πως οι επιφανειοδραστικές οργανικές ουσίες μπορούν 
να αλλάξουν την ιδιότητα του νερού ως διαλύτη σχετιζόμενη με τον προσανατολισμό και την 
ενεργότητά του στο διάλυμα και εκφραζόμενη ως διηλεκτρική σταθερά. 
 
12. Daskalakis V, Ohta T, Kitagawa T, Varotsis C* Structure and properties of the cat-
alytic site of nitric oxide reductase at ambient temperature (2015) Biochim. Biophys. 
Acta – Bioenergetics, 1847(10), 1240–1244. 
Impact Factor: 5.468 
 
Η αναγωγάση του μονοξειδίου του αζώτου (Nor) είναι το τρίτο από τα τέσσερα ένζυμα της 
διαδικασίας της απονιτροποίησης στα βακτηήρια, και υπεύθυνη για την καταλυτική 
παραγωγή του αερίου του γέλιου (N2O). Στην εργασία αυτή αναφέρουμε την ανίχνευση του 
υπονιτρώδους ενδιαμέσου (HO–N = N–O−) στα νN–N = 1332 cm−1, στο ενεργό διπυρηνικό 
κέντρο αίμης b3 Fe–FeB της Nor από το Paracoccus denitrificans.  Εφαρμόσαμε τη μέθοδο 
της Θεωρίας του Συναρτησιακού της  Ηλεκτρονιακής Πυκνότητας στο χαρακτηρισμό της 
διμεταλλικής γέφυρας στο υπονιτρώδες είδος που παράγεται στη διαδικασία της αναγωγής 
του NO σε N2O από τη Nor και συγκρίναμε τα αποτελέσματα με αυτά που έχουν αναφερθεί 
στη βιβλιογραφία για τη δημιουργία του δεσμού N–N στις ba3 και caa3 οξειδοαναγωγάσες 
από το Thermus thermophiles. 
 
13. Daskalakis V*,  Charalambous F, Demetriou DC, Georgiou AG Surface-Active Or-
ganic Matter induces salt morphology transitions during new atmospheric particle 
formation and growth (2015) RSC Adv., 5, 63240–63251. 
Impact Factor: 3.30 
 
Η δημιουργία νέων σωματιδίων μέσω πυρήνων είναι μια σημαντική πηγή νέων ειδών στην 
ατμόσφαιρα από την οποία προκύπτουν οι Πυρήνες Συμπύκνωσης Νεφών (CCN). Η 
διεργασία της δημιουργίας νέων σωματιδίων  (NPF) μπορεί να επηρεάσει σημαντικά την 
κατανομή μεγέθους των ατμοσφαιρικών αερολυμάτων και κατά συνέπεια την ενεργοποίηση 
των CCN για την αύξηση του μεγέθους τους. Οι CCN σχετίζονται άμεσα με τη διαμόρφωση 
του οριακού στρώματος στην ατμόσφαιρα, τη δημιουργία νεφών, και τις ιδιότητες των 
νεφών, όπως τη φωταύγεια, ή το χρόνο ζωής τους. Οι υδρατμοί συμπυκνώνονται πάνω στα 
ατμοσφαιρικά σωματίδια που μεγαλώνουν σε μέγεθος για να δημιουργήσουν 
νεφοσταγονίδια. Παρά τη σημασία που λαμβάνει, η διεργασία NPF δεν έχει κατανοηθεί 
πλήρως σε ατομικό επίπεδο και στην νανο-χρονική κλίμακα, ιδιαίτερα στην παρουσία 
επιδράσεων από οργανικά είδη (OM). Στην εργασία αυτή εφαρμόσαμε τη μέθοδο της 
Μοριακής Δυναμικής σε μοντέλα υδατικών αερολυμάτων με χλωριούχο αμμώνιο. Το άλας 
στο εσωτερικό των αερολυμάτων βρέθηκε να παρουσιάζει αλλαγές στη διαμόρφωση – από 
μορφή άλμης σε κρυσταλλική δομή – που εξαρτώνται από το οργανικό είδος στην επιφάνεια 
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των αερολυμάτων. Ο αριθμός των σωματιδίων, το μέγεθός τους και η δυναμική αύξησης του 
μεγέθους τους, μπορούν να συσχετιστούν με αυτές τις αλλαγές στη διαμόρφωση. Τα 
ευρήματά μας διερευνούν τη δυναμική της διεργασίας NPF στην παρουσία οργανικών ειδών. 
 
14. Daskalakis V*, Charalambous F, Panagiotou F, Nearchou I Effects of Surface Ac-
tivity on Carbon Dioxide Nucleation in Atmospheric Wet Aerosols: A Molecular Dy-
namics Study (2014) Phys. Chem. Chem. Phys., 16: 23723-23734. 
Impact Factor: 4.216 
 
Η πρόσληψη οργανικών ειδών (OM) στα νεφοσταγονίδια παράγει πληθώρα υδατοδιαλυτών 
δευτερογενών οργανικών αερολυμάτων (SOA) μέσω υδατικής χημείας. Τα οργανικά 
προϊόντα αυτά παίζουν σημαντικό ρόλο στις ιδιότητες των αερολυμάτων. Στην εργασία αυτή 
αναφέρουμε τις επιδράσεις της πρόσληψης OM σε υδατικά αερολύματα, σε σχέση με την 
αναλογία του διαλυτοποιημένου προς αέριου διοξειδίου του άνθρακα, χρησιμοποιώντας τη 
μέθοδο της Μοριακής Δυναμικής (MD). Το διοξείδιο του άνθρακα εμπλέκεται στην οξίνιση 
του βρόχινου αλλά και του θαλασσινού νερού. Διακυμάνσεις στο pH των νεφοσταγονιδίων 
και της βροχής υφίστανται στο χώρο και το χρόνο, καθώς οι τοπικές εκπομπές, οι ανθρώπινες 
δραστηριότητες και τα γεωφυσικά χαρακτηριστικά διαφέρουν. Η απόπλυση των SOx, NOx 
και NH3 με τη βροχή παίζει σημαντικό ρόλο στην οξίνιση της βροχής  μέσω της διάστασης 
οξέος-βάσεως, ωστόσο η διαλυτότητα του διοξειδίου του άνθρακα παραμένει μια καίρια 
παράμετρος. Με βάση προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής προτείνουμε πως η παρουσία 
τασιενεργού OM  προάγει τη δημιουργία πυρήνων διοξειδίου του άνθρακα σε μια διαδικασία 
μετατροπής του διαλυμένου διοξειδίου του άνθρακα σε αέριο, ακόμα και σε χαμηλές 
θερμοκρασίες. Αποτέλεσμα της διαδικασίας αυτής είναι η μείωση της διαλυτότητας του 
αερίου CO2. Στην παρούσα εργασία γίνεται συζήτηση για το ρόλο των οργανικών ειδών στη 
ρύθμιση του pH των νεφοσταγονιδίων ή της βροχής, χωρίς την ύπαρξη διάστασης οξέος-
βάσεως. Τα αποτελέσματα συγκρίνονται με τη βιβλιογραφία, σε πειραματικό και θεωρητικό 
πλαίσιο. 
 
15. Daskalakis V*, Hadjicharalambous M Hexagonal Ice Stability and Growth in the 
presence of Glyoxal and Secondary Organic Aerosols (2014) Phys. Chem. Chem. Phys. 
16(33): 17799-17810. 
2014/2015 Impact Factor: 4.216 
 
Η παρουσία πάγου κυριαρχεί στη φυσική της δημιουργίας των θυσάνων σε μεγάλα ύψη, των 
πολικών στρατοσφαιρικων νεφών, καθώς επίσης και στην ωρίμανση των καταιγίδων. Στην 
εργασία αυτή αναφερόμαστε στη σταθερότητα και ανάπτυξη του εξαγωνικού πάγου (1h) σε 
αερολύματα δύο ή περισσότερων συστατικών στοιχείων σε διαμορφώσεις συμβατές με 
ατμοσφαιρικές συνθήκες. Το ατμοσφαιρικό αέριο γλυοξάλη, μαζί με τα δευτερογενή είδη 
(SOA) που προκύπτουν από αυτή και την υδατική χημεία σε δράση στην ατμόσφαιρα, 
αλληλεπιδρά με μεγάλους κρυστάλλους πάγου 1h των 1300–2000 μορίων νερού. Οι 
κρύσταλλοι υπόκεινται σε κύκλους θέρμανσης και ψύξης, με τη μέθοδο της Μοριακής 
Δυναμικής, με αποτέλεσμα να συμβαίνουν κύκλοι αλλαγών φάσης του νερού. 
Χρησιμοποιείται επιπλέον η Θεωρία του Συναρτησιακού της Ηλεκτρονιακής Πυκνότητας 
(DFT) και υπολογισμοί του δονητικού φάσματος σε κελιά εξαγωνικού πάγου 1h δώδεκα 
μορίων νερού σε αλληλεπίδραση με τα οργανικά είδη. Οι αλληλεπιδράσεις αυτές καθορίζουν 
το εύρος της μηχανικής κόπωσης που υφίσταται η κρυσταλλική δομή του πάγου. Η πλήρης 
ενυδάτωση της γλυοξάλης προάγει τη σταθερότητα και ανάπτυξη της δομής του πάγου 1h στα 
υδάτινα αερολύματα, ενώ η μερική ή η πλήρης οξείδωσή της οδηγεί σε αποσταθεροποίηση 
του κρυσταλλικού πλέγματος του πάγου 1h. Η συμπεριφορά αυτή συσχετίζεται με την 
ικανότητα κάθε οργανικού να προσαρμόζει τη διαμόρφωση των συσσωματωμάτων του στη 
δομή του κρυσταλλικού πάγου (1h). Προτείνουμε πως η υδατική χημεία παίζει σημαντικό 
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ρόλο στη φυσική της δημιουργίας των νεφών. 
 
16. Pinakoulaki E, Daskalakis V, Ohta T, Richter O M, Budiman K, Kitagawa T, Ludwig 
B, Varotsis C* The protein effect in the structure of two ferryl-oxo intermediates at 
the same oxidation level in the heme-copper binuclear center of cytochrome c oxi-
dase. (2013) J. Biol. Chem. (JBC) 288(28): 20261-20266. 
Impact Factor: 4.441 
 
Η ανίχνευση των ενδιαμέσων της αναγωγής του μοριακού οξυγόνου σε νερό από την 
κυτοχρωμική c οξειδάση (CcO), και ο προσδιορισμός της δομής τους, αποτελούν καίρια 
σημεία μελέτης για την κατανόηση του μηχανισμού της ενεργοποίησης του O2 και της 
άντλησης πρωτονίων από το ένζυμο. Σε αυτή την εργασία, αναφερόμαστε στα προϊόντα της 
γρήγορης αντίδρασης του O2 με το ένζυμο σε κατάσταση μικτού σθένους (CuA

2+, αίμη a3+, 
αίμη a3

2+-CuB
1+). Τα αποτελέσματα από τα πειράματα συντονισμού Raman δείχνουν τη 

δημιουργία δύο οξο-φερρυλ ειδών με χαρακτηριστικές δονήσεις τάσης Fe(IV)=O στα 790 και  
804 cm-1 στην οξειδωτική κατάσταση περόξυ (PM). Υπολογισμοί με βάση τη θεωρία του 
Συναρτησιακού της Ηλεκτρονιακής Πυκνότητας δείχνουν πως το πρωτεϊνικό περιβάλλον της 
εγγύς His-411 – μέσω δεσμών υδρογόνου – προσδιορίζει την ισχύ του δεσμού Fe(IV)=O. Σε 
αντίθεση με προηγούμενες μελέτες, το PM ενδιάμεσο σχηματίζεται στην αντίδραση της 
Y167F με το O2. Τα αποτελέσματα αυτά οδηγούν στο συμπέρασμα πως στο πλήρως 
ανηγμένο ένζυμο, η μετάβαση μέσω άντλησης πρωτονίων από το nFe(IV)=O=804 cm-1 στο 
nFe(IV)=O=790 cm-1 (PàF, όπου P είναι περόξυ και F φερρύλ ενδιάμεσα) ενεργοποιείται όχι 
μόνο με μεταφορά ηλεκτρονίου από την αίμη a στην heme a3 αλλά και από τη δημιουργία 
μιας νέας διαμόρφωσης μέσω αλληλεπίδρασης δεσμού υδρογόνου στην εγγύς περιοχή του 
His-411- Fe(IV)=O τμήματος της αίμης a3. Παρουσιάζονται οι επιπτώσεις αυτών των 
αποτελεσμάτων σε σχέση με το ρόλο του δεσμού υδρογόνου στο O=Fe(IV)-His-411 τμήμα 
σε συνέργεια με την περιοχή: προπιονική ομάδα του Α δακτυλίου της αίμης a3-Asp-399-H2O. 
Επιπλέον, εμπλέκονται στη συζήτηση τα κανάλια μεταφοράς πρωτονίων που σχηματίζουν τα 
νερά (H2O) στο ένζυμο, κατά τη μεταφορά πρωτονίου στην μετάβαση PàF. Τέλος,  
προτείνουμε πως το εγγύς περιβάλλον της αίμης a3 ρυθμίζει τις φασματοσκοπικές ιδιότητες 
των φερρύλ ενδιαμέσων στην κυτοχρωμική c οξειδάση. 
 
17. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC* Exploring the Topography of Free Energy 
Surfaces and Kinetics of Cytochrome c Oxidases interacting with small ligands (2012) 
RSC Adv. 2: 5828 - 5836. 
Impact Factor: 3.30 
 
Στην εργασία αυτή πραγματοποιείται ο προσδιορισμός της επιφάνειας ελεύθερης ενέργειας 
της κυτοχρωμικής c οξειδάσης aa3 από το Paracoccus denitrificans και της ba3 από το 
Thermus thermophilus, καθώς αλληλοεπιδρά με αέρια μικρού μοριακού βάρους (CO, NO, 
O2), όπως επίσης και Xe. Οι υπολογισμοί πραγματοποιήθηκαν με τη θερμοδυναμική θεωρία 
διαταραχών, η αξιοπιστία της οποίας ελέγχεται σε προηγούμενους υπολογισμούς Μοριακής 
Δυναμικής στη βιβλιογραφία. Η προσέγγιση αυτή μας επιτρέπει να παρακάμψουμε την 
απαίτηση σε μεγάλο υπολογιστικό χρόνο που απαιτείται για τα ενζυμικά συστήματα. Οι 
επιφάνειες ελεύθερης ενέργειας περιγράφονται ως συναρτήσεις τριών Καρτεσιανών 
συντεταγμένων του κέντρου μάζας του εκάστοτε αερίου και του μέσου όρου της γωνίας 
προσανατολισμού του μορίου στο εσωτερικό του ενζύμου. Ανιχνεύτηκαν υδρόφοβες και 
υδρόφιλες κοιλότητες ή κανάλια γύρω από την απομακρυσμένη (distal) περιοχή της αίμης-a3 
και υπολογίστηκαν τα ελάχιστα και τα ενεργειακά φράγματα σε κάθε περίπτωση. Η 
τοπολογία της επιφάνειας ελεύθερης ενέργειας μας οδηγεί στον υπολογισμό κινητικών 
παραμέτρων και στη συζήτηση πάνω στη βιοχημική λειτουργία του ενζύμου βασισμένοι και 
σε πειραματικά αποτελέσματα στη βιβλιογραφία. Οι περιοχές (κοιλότητες, κανάλια) που 
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διατηρούνται και στα δύο ένζυμα, όπως και στη μυοσφαιρίνη, καταδεικνύουν πως τα 
τοπολογικά χαρακτηριστικά στην απομακρυσμένη (distal) περιοχή της αίμης στα ενεργά 
κέντρα και των τριών ενζύμων/ πρωτεϊνών είναι δομικά σταθερά. 
 
18. Kampanarakis A, Farantos SC*, Daskalakis V and Varotsis C Non-Linear Vibra-
tional Modes in Biomolecules: a periodic orbits description. (2012) Chem. Phys. Else-
vier, 399: 258–263. 
Impact Factor: 1.747 
 
Οι αρμονικές δονήσεις ενός μορίου, που υφίστανται σε ενέργειες κοντά στην κατάσταση 
ισορροπίας (ένα ελάχιστο, μέγιστο ή σημείο καμπής της δυναμικής ενεργειακής επιφάνειας),  
επεκτείνονται με περιοδικές τροχιές σε υψηλότερες ενέργειες όπου η μη αρμονικότητα και η 
σύζευξη μεταξύ των βαθμών ελευθερίας αποτελούν σημαντικές διαδικασίες. Με αυτόν τον 
τρόπο, επιτυγχάνεται ο προσδιορισμός κορυφών σε ένα δονητικό φάσμα, και περιγράφεται η 
δυναμική σε διεγερμένα μόρια. Νέες δονήσεις που προέρχονται από αλληλεπιδράσεις 
περιοδικών τροχιών και τροχιών με μεγάλο χρόνο ζωής, σηματοδοτούν τη γέννηση και τον 
εντοπισμό νέων κβαντικών καταστάσεων. Σε αυτή την εργασία μελετάμε τις μη γραμμικές 
δονήσεις βιομορίων-μοντέλων όπως του διπεπτιδίου της αλανίνης, και του ενεργού κέντρου 
στην οξο-φερρύλ οξειδωτική κατάσταση του ενζύμου της κυτοχρωμικής c οξειδάσης. 
Προσδιορίζουμε περιοδικές τροχιές που εκφράζουν μη αρμονικότητα και οδηγούν σε 
κεντρικά σημεία καμπής με αλληλεπίδραση μεταξύ τροχιών. Αυτές οι δονήσεις 
συσχετίζονται με διαδικασίες ισομερισμού στο διπεπτίδιο της αλανίνης και σε μετατοπίσεις 
συχνοτήτων στο οξο-φερρύλ ενδιάμεσο που παρατηρούνται με την αλλαγή του πεδίου 
Coulomb γύρω από το σύστημα-μοντέλο Ιμιδαζόλιο–FeIV= O του ενεργού κέντρου της 
κυτοχρωμικής c οξειδάσης. 
 
19. Pinakoulaki E, Daskalakis V and Varotsis C* (All authors have contributed equally 
to this work) The origin of the FeIV=O intermediates in cytochrome aa3 oxidase. 
(2012) BBA Bioenergetics, 1817: 552-557. 
Impact Factor: 5.468 
 
Ο μηχανισμός της αναγωγής του μοριακού οξυγόνου στις κυτοχρωμικές οξειδάσες βασίζεται 
στον έλεγχο της διαδικασίας της μεταφοράς ηλεκτρονίων μέσω της μεταφοράς πρωτονίων. 
Στην παρούσα εργασία πραγματεύονται η παροχή πρωτονίων και τα κανάλια πρωτονίων στην 
πρωτεΐνη που σχετίζονται με την αναγωγή του υποστρώματος και την άντληση πρωτονίων, 
και αναφέρεται περιληπτικά η πρόσφατη βιβλιογραφία. Επιπλέον, προτείνουμε ένα 
μηχανισμό όπου η σύζευξη της αναγωγικής χημείας στο οξυγόνο με τη μετατόπιση 
πρωτονίων (μετάβαση P→F) σχετίζεται με τις ιδιότητες δύο ομάδων αμινοξικών καταλοίπων 
που διατηρούνται στην οικογένεια των οξειδασών, His411/G386-T389 και της αλυσίδας αίμη 
a3–προπιονική ομάδα-A–D399–H403. Το άρθρο αυτό αποτελεί τμήμα ενός ειδικού τεύχους 
με τίτλο: Αναπνευστικές Οξειδάσες. 
 
20. Daskalakis V, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C* Regulation of Electron and Pro-
ton Transfer by the Protein Matrix of Cytochrome c Oxidase. (2011) J. Phys. Chem. B, 
115(13): 3648-3655. 
Impact Factor: 3.33 
 
Η κυτοχρωμική c οξειδάση (CcO) καταλύει την αναγωγή του μοριακού οξυγόνου σε νερό 
κατά τέσσερα ηλεκτρόνια και συζευγνύει την αναγωγή αυτή με την άντληση τεσσάρων 
πρωτονίων διαμέσου της πρωτεϊνικής μήτρας. Τα μόρια νερού στην πρωτεΐνη συμμετέχουν 
στην άντληση πρωτονίων ως μεταφορείς πρωτονίων. Ένα συγκεκριμένο μόριο νερού 
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διατηρείται στις κρυσταλλοδομές μεταξύ διαφορετικών CcO ενζύμων, και βρίσκεται μεταξύ 
των προπιονικών ομάδων της αίμης a3. Σε αυτή την εργασία δείχνουμε με τη χρήση 
προσομοιώσεων συνδυασμού κβαντικής και κλασικής μηχανικής ((QM/MM), πως αυτό το 
μόριο νερού μπορεί να μεταφέρει το επιπλέον πρωτόνιό του στην προπιονική ομάδα του 
δακτυλίου Α της αίμης a3. Το κατάλοιπο His403 συναρμόζεται στο κέντρο Mg κοντά στο 
συσσωμάτωμα μορίων νερού, που ονομάζεται «water pool». Χρησιμοποιώντας τις μεθόδους 
QM/MM και Μοριακής Δυναμικής (MD), προτείνουμε πως επιπλέον το κατάλοιπο His403 
δίπλα στην προπιπονική ομάδα του δακτυλίου Α της αίμης a3, αποκτά ρόλο βαλβίδας που 
ελέγχει την κατάσταση πρωτονίωσης του ζεύγους: προπιονική ομάδα του δακτυλίου 
A/Asp399. Το ζεύγος αυτό, στη συνέχεια, ελέγχει την οξειδωτική κατάσταση του αιμικού 
σιδήρου a3, συνδέοντας με αυτόν τον τρόπο, το κανάλι μεταφοράς πρωτονίων D με το «water 
pool». 
 
21. Daskalakis V*, Farantos SC, Guallar V, Varotsis C Vibrational Resonances and CuB 
displacement controlled by proton motion in Cytochrome c Oxidase, (2010) J. Phys. 
Chem. B, 114(2): 1136-1143. 
Impact Factor: 3.33 
 
Η κυτοχρωμική c οξειδάση (CcO), που βρίσκεται στην εσωτερική μιτοχονδριακή μεμβράνη ή 
σε πολλά βακτήρια, καταλύει την κατά τέσσερα ηλεκτρόνια αναγωγή του μοριακού οξυγόνου 
σε νερό. Τέσσερα πρωτόνια αντλούνται επιπλέον εγκάρσια της εσωτερικής μιτοχρονδριακής 
μεμβράνης μέσω της CcO. Σε αυτή την εργασία, υπολογισμοί κβαντικής/ μοριακής 
μηχανικής και δυναμικής χρησιμοποιούνται στην ανίχνευση των φασματοσκοπικών 
χαρακτηριστικών των ενδιαμέσων φερρύλ στην αντίδραση της aa3 CcO με το O2. Αυτοί οι 
ιδιαίτερα περίτεχνοι υπολογισμοί, που ενισχύονται με υπολογισμούς και σε μικρότερα 
συστήματα, καταδεικνύουν την ευαισθησία των δονητικών συχνοτήτων στο πεδίο Coulomb 
της αίμης a3 και την εξάρτησή τους από την απόσταση του γειτονικού CuB  από το άτομο του 
αιμικού σιδήρου a3. Η απόσταση αυτή παρουσιάζεται να συσχετίζεται με την κατάσταση 
πρωτονίωσης της προπιονικής ομάδας του δακτυλίου Α της αίμης a3, και προτείνουμε πως 
αναλαμβάνει ένα σημαντικό ρόλο στο μηχανισμό δράσης της CcO. Συγκεκριμένα, συνδέουμε 
την άντληση πρωτονίων στη CcO (α) με ένα συντονισμό (1:1:2) μεταξύ των συχνοτήτων της 
δόνησης τάσης του δεσμού FeIV=O, μιας δόνησης αναπνοής της His-411, και της δόνησης 
κάμψης του συστήματος His411-FeIV=O (αρίθμηση καταλοίπων από aa3 P. denitrificans) και 
(β) με την μετατόπιση του CuB μέσω ηλεκτροστατικών αλληλεπιδράσεων προς τον αιμικό 
σίδηρο a3. Διαπιστώνουμε πως οι δονήσεις του συστήματος His411-FeIV=O συζευγνύονται 
ισχυρά και αυτή η σύζευξη εξαρτάται από την κατάσταση πρωτονίωσης της προπιονικης 
ομάδας του δακτυλίου Α της αίμης a3  και του Asp399. Προτείνουμε ένα μηχανισμό για την 
ενίσχυση του σήματος της δόνησης κάμψης δ(His411-FeIV=O) στη φασματοσκοπία 
συντονισμού Raman. Υπολογισμοί σε μικρότερα συστήματα-μοντέλα καταδεικνύουν πως η 
θέση του CuB σε σχέση με την αίμη a3 παίζει ένα σημαντικό ρόλο στη ρύθμιση του 
συντονισμού. Επιπλέον, συζητάται η αιτία της σύζευξης μεταξύ της δόνησης κάμψης, 
δ(His411- FeIV=O) και των δονήσεων τάσης ν(Fe=O), καθώς επίσης, και το ρόλο που παίζουν 
αυτές οι συζεύξεις ή η θέση του CuB στη ρύθμιση των λειτουργικών ιδιοτήτων του ενζύμου, 
περιλαμβανομένης της σύζευξης ηλεκτρονίου/ πρωτονίου στα πειραματικά φάσματα. 
 
22. Daskalakis V, Varotsis C* Binding and Docking Interactions of NO, CO and O2 in 
Heme Proteins as Probed by Density Functional Theory, Review for the Special Issue 
on “Application of Density Functional Theory in Chemical Reactions”. (2009) Int. J. 
Mol. Sci., 10: 4137-4156.  
Impact Factor: 3.482 
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Η δυναμική και δραστικότητα των αιμο-πρωτεϊνών χαρακτηρίζεται από την άμεση 
αλληλεπίδραση των πρωτεϊνών αυτών με υποκαταστάτες/ υποστρώματα όπως CO, NO και 
O2. Άμεσες ηλεκτροστατικές αλληλεπιδράσεις προκύπτουν ως αποτέλεσμα των πλευρικών 
αλυσίδων των αμινοξικών καταλοίπων σε διάφορες καταστάσεις πρωτονίωσης που 
σχηματίζουν κοιλότητες στην πρωτεΐνη ή μέσω της συναρμογής στα ενεργά κέντρα, όπου 
έμμεσες αλληλεπιδράσεις προκύπτουν μεταξύ υποκαταστατών στην ίδια σφαίρα συναρμογής. 
Οι αλληλεπιδράσεις αυτές παίζουν σημαντικό ρόλο στη σταθεροποίηση μεταβατικών 
καταστάσεων του καταλυτικού κύκλου ή στην αλλαγή της χημείας συναρμογής. 
Χρησιμοποιώντας τη θεωρία του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας (DFT), 
προσδιορίζουμε το μέγεθος της διαταραχής στις δονητικές συχνότητες των μορίων CO, NO 
και O2 παρουσία ισχυρών ηλεκτροστατικών αλληλεπιδράσεων ή  δεσμών υδρογόνου, σε 
συνθήκες που προσομοιώνουν τις εσωτερικές κοιλότητες των πρωτεϊνών. Επιπλέον, 
μελετώνται τα φασματοσκοπικά χαρακτηριστικά της διαμόρφωσης δέσμευσης στην αίμη των 
υποκαταστατών CO και NO αλλάζοντας τη χημεία του εγγύς υποκαταστάτη στην αίμη a3. Τα 
μόρια CO, NO και O2 πολώνται εξαιρετικά εύκολα και εκφράζουν μετατοπίσεις στις 
δονητικές συχνότητες μέχρι 80, 200 και 120 cm-1, αντίστοιχα, σε σύγκριση με απουσία 
αλληλεπιδράσεων που να οδηγούν σε πόλωση. Η παρούσα μελέτη καταδεικνύει τη σημασία 
της θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας στην ανάδειξη των 
αλληλεπιδράσεων μεταξύ ενεργών κέντρων ή πρωτεϊνικών κοιλοτήτων με υποκαταστάτες/ 
υποστρώματα. 
 
23. Porrini M*, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme Cavity Dynamics of Pho-
todissociated CO from ba3-Cytochrome c Oxidase: The Role of Ring-D Propionate, 
(2009) J. Phys. Chem. B, 113(35): 12129-12135. 
Impact Factor: 3.33 
 
Η μελέτη αφορά στον προσδιορισμό της δυναμικής του φωτοδιασπώμενου μονοξειδίου του 
άνθρακα καθώς μεταβαίνει μεταξύ κοιλοτήτων της ba3 -κυτοχρωμικής c οξειδάσης.  Ο 
προσδιορισμός βασίζεται στη δειγματοληψία του φασικού χώρου από εκατοντάδες τροχιές 
που η κάθε μία ολοκληρώνεται μέχρι 100 ps. Προτείνεται πως η cis διαμόρφωση της 
πρωτονιωμένης προπιονικής ομάδας του δακτυλίου D της αίμης a3 και η trans διαμόρφωση 
της αποπρωτονιωμένης της μορφής ελέγχουν τη θέση και μετανάστευση του CO 
δημιουργώντας δύο διακριτές διαμορφώσεις ισορροπίας για το CO που περιορίζεται χωρικά 
σε μια εσωτερική κοιλότητα στην απομακρυσμένη (distal) περιοχή της αίμης. Κατά 
συνέπεια, οι διαμορφώσεις cis (κλειστή πύλη) και trans (ανοιχτή πύλη) της προπιονικής 
ομάδας της αίμης a3 στο δακτύλιο D παίζουν το ρόλο διακόπτη που ανοίγει ή κλείνει μια 
πύλη για τον εγκλεισμό του CO στην εσωτερική κοιλότητα ή την έκλυσή του σε μια 
ευρύτερη ανοιχτή περιοχή. Η γεωμετρία της εσωτερικής κοιλότητας και η αξιοπιστία του 
δυναμικου περιγραφής των αλληλεπιδράσεων αναλύεται επιπλέον με τη μέθοδο του 
Συναρτησιακού της Ηλεκτρονιακής Πυκνότητας για το ενεργό κέντρο και τη μέθοδο του 
«potential of mean force» (PMF) κατά την κατεύθυνση του δεσμού χαλκός-CO, καθώς 
επίσης και με υπολογισμούς Κβαντικής/Μοριακής Μηχανικής. Η παρούσα εργασία, 
πραγματεύεται τις πιθανές τροχιές του CO και αναθεωρούνται συμπεράσματα από 
προηγούμενες μελέτες που υπάρχουν στη βιβλιογραφία. 
 
24. Daskalakis V, Farantos SC*, Varotsis C Assigning vibrational spectra of ferryl-oxo 
intermediates of cytochrome c oxidase by periodic orbits and Molecular Dynamics, 
(2008) J. Am. Chem. Soc 130(37): 12385-12393. 
Impact Factor: 12.226 
 
Η πολυπλοκότητα αποτελεί χαρακτηριστικό των βιολογικών συστημάτων όχι μόνο λόγω του 
μεγάλου αριθμού ατόμων, αλλά επίσης επειδή υπάρχουν μη γραμμικές αλληλεπιδράσεις που 
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οδηγούν σε χαοτική συμπεριφορά, εντοπισμένες κινήσεις, και φαινόμενα αλληλεπίδρασης 
περιοδικών τροχιών. Κατά συνέπεια, έχουν αναπτυχθεί ιδιαίτερα ευέλικτες φασματοσκοπικές 
τεχνικές ώστε να έχουμε τόσο χωρική, όσο και χρονική ανάλυση, και να μειωθεί η 
αβεβαιότητα στον προσδιορισμό των κορυφών σε φάσματα πολύπλοκων μορίων. Μπορούμε 
να συσχετίσουμε φασματικές γραμμές με συγκεκριμένους χημικούς δεσμούς ή χημικά είδη 
σε μεγάλα μόρια; Μπορεί η ενέργεια να παραμείνει εντοπισμένη σε ένα δεσμό για μια 
σημαντική χρονική περίοδο, ώστε να αφήσει το φασματοσκοπικό της αποτύπωμα; Αυτά τα 
ερωτήματα απαντώνται στην παρούσα μελέτη που αναφέρεται στα φάσματα συντονισμού 
Raman των οξο-φερρύλ ενδιαμέσων της κυτοχρωμικής c οξειδάσης. Τα φάσματα διαφοράς 
των ισοτοπικά επισημασμένων φερρύλ οξυγόνων (16O μείον 18O) στην κυτοχρωμική c 
οξειδάση έχουν καταγραφεί σε διάφορα εργαστήρια και παρουσιάζουν μια ή δύο κορυφές 
που η πηγή τους δεν έχει προσδιοριστεί πλήρως ακόμα. Χρησιμοποιώντας τεχνικές όπως τη 
μη γραμμική μηχανική, και ιδιαίτερα τη μελέτη περιοδικών τροχιών, στο ενεργό κέντρο του 
ενζύμου, σε συνδυασμό με υπολογισμούς Μοριακής Δυναμικής σε μεγαλύτερα μοντέλα,  που 
περιλαμβάνουν το ενεργό κέντρο της πρωτεΐνης, σε επιλεγμένες καταστάσεις πρωτονίωσης/ 
αποπρωτονίωσης αμινοξικών καταλοίπων, μεταφράζουμε τα δονητικά αποτυπώματα στα 
φάσματα του ενζύμου σε μοριακές κινήσεις. Αποδεικνύουμε πως υπάρχουν σταθερές 
περιοδικές τροχιές για μεγάλο εύρος ενεργειών του ενεργού κέντρου. Ομάδες περιοδικών 
τροχιών που συσχετίζονται με τις δονήσεις τάσης του δεσμού FeIV=O αναδεικνύουν τις 
περιοχές του φασικού χώρου όπου οι γειτονικές τροχιές παραμένουν εντοπισμένες και 
προσδιορίζουν τις φασματικές μπάντες του ενεργού κέντρου μέσα στην πρωτεϊνική μήτρα. 
Αποδεικνύουμε πως η κίνηση πρωτονίων κοντά στο ενεργό κέντρο, που συμβαίνει κατά τη 
μετάβαση PàF, μπορεί να οδηγήσει σε σημαντικές μετατοπίσεις της δόνησης τάσης του 
δεσμού FeIV=O σε φάσματα διαφοράς ισοτοπικά επισημασμένων φερρύλ οξυγόνων, χωρίς 
καμία αλλαγή στην κατάσταση οξείδωσης των μετάλλων του ενεργού κέντρου. Η εργασία 
αυτή συνδέει τα φασματικά χαρακτηριστικά με την άντληση/ μεταφορά πρωτονίων στον 
ενζυματικό κύκλο της κυτοχρωμικής c οξειδάσης. 
 
25. Daskalakis V, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Varotsis C* Probing the environment of 
CuB in heme-copper oxidases. (2007) J. Phys. Chem. B 111: 10502-10509. 
Impact Factor: 3.30 
 
Η χρονο-εξαρτώμενη φασματοσκοπία μετασχηματισμού Fourier-Υπερύθρου (TRS2-FTIR) 
και η θεωρία του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας εφαρμόστηκαν στην 
ανίχνευση της δυναμικής της δομής του CuB στις αιμο-χαλκο οξειδάσες σε θερμοκρασία 
δωματίου. Τα TRS2-FTIR πειραματικά δεδομένα για τη cbb3 από το Pseudomonas stutzeri 
παρουσιάζουν μια μικρή διακύμανση στη συχνότητα του μεταβατικού συμπλόκου CuB-CO σε 
εύρος pH/pD 7-9. Η παρατήρηση αυτή, σε συνδυασμό με υπολογισμούς με βάση τη θεωρία 
του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας, στους οποίους εμφανίζονται σημαντικές 
μετατοπίσεις της συχνότητας n(CO) κατά την αποπρωτονίωση ή και απομάκρυνση ενός 
υποκαταστάτη του CuB καταδεικνύει ότι οι ιδιότητες των υποκαταστατών του CuB 
συμπεριλαμβανομένης και της διασυνδεμένης (cross-linked) τυροσίνης παραμένουν αναλ- 
λοίωτες σε εύρος pH/pD 7-9, σε αντίθεση με προηγούμενες βιβλιογραφικές αναφορές. 
Προτείνουμε ότι οι μικρές διακυμάνσεις της n(CO) του CuB οφείλονται σε αλλαγές στην 
πρωτεϊνική διαμόρφωση στην περιοχή του CuB. Κατά συνέπεια, η σχάση των Fe-CO 
δονήσεων (α-, β-, και γ-μορφές) δεν οφείλεται σε αλλαγές στη δέσμευση ή και κατάσταση 
πρωτονίωσης των υποκαταστατών του CuB ή στην παρουσία ενός ή περισσοτέρων ομάδων 
που μπορούν να ιονιστούν, όπως έχει προταθεί παλιότερα, αλλά αντικατοπτρίζει το 
αποτέλεσμα αλλαγών διαμόρφωσης της πρωτεΐνης στη «γειτονιά» του CuB, οι οποίες, στη 
συνέχεια, επηρεάζουν τη θέση του CuB σε σχέση με τον αιμικό Fe. 
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26. Pinakoulaki E, Yoshimura H, Daskalakis V, Yoshioka S, Aono S, Varotsis C* Two 
ligand binding sites in the O2-sensing signal transducer HemAT: Implications for lig-
and Recognition/ Discrimination and signaling. (2006) Proc. Natl. Acad. Sci. USA 103: 
14796-14801. 
Impact Factor: 10.4 
 
Στην εργασία αυτή προσδιορίζουμε την κοιλότητα παραμονής του υποκαταστάτη CO στην 
πρωτεΐνη-αισθητήρα επαγωγής σήματος HemAT (αεροτακτικός επαγωγός με βάση την αίμη) 
που μας επιτρέπει να αποκτήσουμε πρόσβαση στο μοριακό μηχανισμό των αεριοτακτικών 
πρωτεϊνών. Σχεδιάστηκαν συγκεκριμένες μεταλλάξεις που είναι εγγύς και μακρινές στην 
αίμη, με σκοπό τη διαταραχή στο ηλεκτροστατικό πεδίο κοντά στον υποκαταστάτη που είναι 
δεσμευμένος στην αίμη και κοντά στο κέντρο παραμονής του υποστρώματος σε κοιλότητα. 
Στα αποτελέσματα προσδιορίζεται ένα δεύτερο κέντρο στις αιμο-πρωτεΐνες στο οποίο ο 
εξωγενής υποκαταστάτης παραμένει σε μια εσωτερική κοιλότητα. Ανιχνεύεται επίσης η 
διαμόρφωση της πύλης που ελέγχει το μονοπάτι μετανάστευσης του υποκαταστάτη από την 
μακρινή στην εγγύς περιοχή της αίμης, όπου και τελικά παγιδεύεται ο υποκαταστάτης. Τα 
αποτελέσματα παρέχουν την απόδειξη ότι η κοιλότητα της αίμης αποτελεί την «παγίδα» για 
τον υποκαταστάτη και προτείνουμε ότι ο μηχανισμός ελέγχου της μετανάστευσης μπορεί να 
ρυθμιστεί σε περισσότερες από μια θέσεις στην πρωτεΐνη. Βασιζόμενοι στα αποτελέσματα, 
προτείνουμε μια δυναμική σύζευξη μεταξύ των δύο διακριτών θέσεων δέσμευσης καθώς ο 
αλλοστερικός μηχανισμός για την αναγνώριση / διάκριση αερίων πυροδοτεί και την αλλαγή 
στη διαμόρφωση που οδηγεί στην επαγωγή σήματος από την πρωτεΐνη-αισθητήρα οξυγόνου 
HemAT. 
 
27. Pinakoulaki E, Koutsoupakis C, Stavrakis S, Marialena A, Papadopoulos G, Daska-
lakis V, Varotsis C* Structural dynamics of Heme-copper oxidases and Nitric oxide 
reductases: Time-Resolved step-scan FTIR and Time-resolved Resonance Raman stud-
ies. (2005) J. Raman Spec. 36: 337-349. 
Impact Factor: 2.647 
 
Από τις φασματοσκοπικές μεθόδους που είναι διαθέσιμες για το χαρακτηρισμό της δυναμικής 
των ενεργών κέντρων με αίμη, η χρονο-εξαρτώμενη φασματοσκοπία συντονισμού Raman 
(TR3) είναι μια πολύ δυνατή τεχνική καθώς η ηλεκτρονιακή διέγερση στις μεταπτώσεις π-π*  
της αίμης ενισχύει επιλεκτικά τις δονήσεις της αίμης και των δεσμευμένων – εγγύς/μακρινών 
υποκαταστατών χωρίς την αλληλεπίδραση από δονήσεις που σχετίζονται με την πρωτεϊνική 
μήτρα. Από την άλλη, η χρονο-εξαρτώμενη φασματοσκοπία (TRS2) μετατροπής Fourier-
Υπέρυθρου (FTIR) έχει την ευαισθησία και τη διακριτική ικανότητα να ανιχνεύει, επιπλέον 
με τους δεσμευμένους στα μεταλλικά κέντρα υποκαταστάτες και την κινητική της 
φωτοδιάσπασης του υποκαταστάτη, όπως και μεταβατικές αλλαγές σε επίπεδο ξεχωριστών 
αμινοξέων κατά την πρωτεϊνική δράση. Η παρούσα εργασία εστιάζεται στην εφαρμογή των 
δύο μεθόδων (TR3/ TRS2 –FTIR) στις αιμο-χαλκο οξειδάσες και αναγωγάσες του μονοξειδίου 
του αζώτου. 
 
28. Koutsoupakis C, Pinakoulaki E, Stavrakis S, Daskalakis V, Varotsis C* Time-
resolved step-scan Fourier transform infrared investigation of heme-copper oxidas-
es: implications for O2 input and H2O/H+ output channels. (2004) Bioch. Biophys. Ac-
ta 1655: 347-352. 
Impact factor: 5.468 
 
Σε αυτή την εργασία εφαρμόζουμε φασματοσκοπία υπέρυθρου μετασχηματισμού Fourier 
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FTIR (TRS2-FTIR) στη διερεύνηση της δυναμικής του διπυρηνικού κέντρου αίμης-CuB και 
γενικά της δυναμικής των πρωτεϊνών που ανήκουν στην κατηγορία των κυτοχρωμικών 
οξειδασών από θηλαστικό (aa3), της cbb3 από Pseudomonas stutzeri, και των caa3 και ba3 
από Thermus thermophilus. Οι επιπτώσεις αυτών των αποτελεσμάτων συζητώνται σε σχέση 
με (1) τις μοριακές κινήσεις που είναι γενικές στη φωτοδυναμική του διπυρηνικού κέντρου 
στις αιμο-χαλκο οξειδάσες, και (2) των μονοπατιών πρωτονίων που βρίσκονται στην περιοχή 
του συστήματος: προπιονικής ομάδας του δακτυλίου A της αίμης a3-Asp372-H2O που 
διατηρείται στην αλληλουχία όλων των γνωστών οξειδασών. 
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